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Modélisation a I'’echelle atomique dans MC2
M. Benoit, N. Combe, J. Morillo, H. Tang et N. Tarrat

Plasticité

- Coeur de dislocations vis Ti (DFT) MB,JM,NT
- Mouvement de joint de grain (DM) NC

Basse dimensionalité

Nano-objet: - magnétisme Fe-Rh (DFT) - HT,JM
- particules cceur-coquille Fe-Au (DFT) - MB
- phonons ZnO(DM) - NC
- interaction nano-objet/ligand (DFT/DFTB) — HT,NT
- interaction molécule-surface (DFT) — MB,HT

i Auto-organisation/auto-assemblage
- auto-assemblage molécules sur surface (DFT) - HT

- diffusion atomique sur substrat vibrant (DM) - NC,JM

Autres thematiques ’L‘ - Fractionnement isotopique — application géologie
(DM ab-initio,intégrales de Chemin) — MB collab. GET (OMP)
- design d'’ADN modifié (DFT/DFTB) —
NT collab. LCPQ et LSPCMIB
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Mécanisme élémentaire
de la mobilité des joints de grain
sous contrainte de cisaillement

Problématique A

Dans un métal
- courbe contrainte-déformation

- régime plastique — mobilité des dislocations
influence poly-cristallinité et effet Hall-Petch.

- si grains nano-cristallins. Mobilités des joints de
grain = vecteur alternatif de la plasticité

Quelles sont les mécanismes de la mobilité des joints de grain ?




Mobilité des joints de grain
coupléee a un cisaillement
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Plusieurs mécanismes : >
-couplage
-sliding _
-croissance.... Grain 1
Ad Facteur de couplage
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( Simulation atomistique
Mobilité des joints de grain
couplée a un cisaillement
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Stick-slip
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Mécanisme de migration

du joint de grain
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Structure du joint lors de la migration




Mouvement de joint de grain et disconnection

Circuit de Burgers sur le réseau de coincidence

Vecteur de Burgers associé a la marche — disconnection

Ad Facteur de couplage
=—=—-04 donné par la marche
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Effet de taille
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Mais boite trop petite pour que les marches selon z aient une signature dans le MEP
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Conclusion

- migration du joint de grain par nucléation + migration de
« marche »

- marche = disconnection

- la marche/disconnection contient le facteur de couplage

- un seul type de marche observé

- nucléation et la migration des marches se font elles méme par
création puis migration de « disconnection kink »

- bon accord qualitatif avec expérience

Perspective

- étendre a d'autres types de joint de grain
- processus activé a plus haute température : pour un méme joint
de grain, plusieurs types de disconnection ?
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