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13h-13h30 Accueil des participants 
 
 
Session 1: Surfaces et interfaces 
 
 
13h30-13h50  D. Ghader, A. Khater « The PFMT - DNLCPA theory for the ballistic  
                         magnonics transport across cobalt-gadolinium alloy nanojunctions between  
                         cobalt leads » 
 
13h50-14h10  H. Bulou, M. Chong, G. Reecht, A. Boeglin, F. Scheurer, F. Mathevet, and G.  
                        Schull « Optical properties of single-molecule junctions » 
 
14h10-14h30  É. Gaudry, J. Ledieu, M.-C. de Weerd, R. Diehl, V. Fournée « Structural and  
                        electronic properties of C60 on complex intermetallic surfaces » 
 
14h30-14h50  A. Vaugeois , H. Zapolsky ,R. Patte  « Quasiparticle approach to grain boundaries  
                        phenomena » 
 
14h50-15h10  N. Salles, N. Mousseau, N. Richard et A. Hémeryck « Coupler les méthodologies  
                        ARTn et DFT : Une nouvelle approche méthodologique pour la  
                        compréhension de la croissance de l’oxyde de silicium ». 
 
15h10-15h30  F. Vurpillot, S. Parviainen, D. Zanuttini, N. Rolland, C. Hatzouglou « Modélisation de  

           l’évaporation par effet de champ » 
 
 
Pause Café 
 
 
16h00-16h20  V.B. Nguyen, M. Benoit, N. Combe et H. Tang « Prédiction des morphologies de  
  nanoparticules de Co à partir de calculs DFT des interactions surface-ligands » 
 
16h20-16h40  A. Front, J. Creuze, B. Legrand, G. Tréglia, C. Mottet « Ordering and    

Surface Segregation in Miscible Nanoalloys: case of Co-Pt, PdAu, Pd-Pt » 
 



Session 2 : Alliages et cristallisation 
 
 
16h40-17h00  F. Berthier, J. Creuze et B. Legrand «Mais que cache donc un diagramme de phases» 
 
17h00-17h20  F. Baras et O. Politano « Ondes, cristallisation et processus exothermiques dans  
                        les alliages métalliques : une approche par dynamique moléculaire » 
 
17h20-17h40  G. Hachet, A. Oudriss, A. Metsue, G. Oum, M. Huger et X. Feaugas  
                       « Influence de l’hydrogène sur les mécanismes élémentaires de plasticité du 
                          nickel : contribution de l’hydrogène aux propriétés d’élasticité "  

 
17h40-18h00  A. Metsue, G. Hachet, A. Oudriss et X. Feaugas  
                « Solubilité et diffusion de l’hydrogène dans le nickel monocristallin par calculs  
                        ab-initio » 
 
18h00-18h20  A. Saúl « Interactions magnétoélastiques dans SrCu2(BO3)2 : un système de  
                        dimères de Cu orthogonaux agissant comme un pantographe » 
 
 
20h DÎNER 

 
 
 

 
Mardi 10 janvier 2017 

 
 
 

8h40-9h00     M. Markov, G. Barbarino, G. Kané, G. Fugallo, J. Sjakste, and N. Vast « Phonon- 
                       phonon interactions in semiconductors and in bismuth, and their effect on the  
                       electronic and thermal transport. » 

 
9h00-9h20     M. David, D. Monceau, D. Connétable « Approche multi-échelle de l'influence  
                       des impuretés sur la solubilité de l'oxygène dans le nickel. » 
 
9h20-9h40     H. Dammak, Fabien Brieuc, M. Hayoun « Méthodes récentes pour étudier  
                       les effets quantiques sur les propriétés : Application au composé BaTiO3 » 
 
9h40-10h00   F. Pietrucci, M. Saitta « A new topological approach for transformations of matter » 
 
10h00-10h20 G. Demange, H. Zapolsky, R. Patte « 3D phase field modeling of snowflakes    
                       growth » 
 
 
 
Pause Café   
 



Session 3: Matériaux sous irradiation 
 
 
11h00-11h20 T. Schuler, D. Trinkle, P. Bellon, R. Averback « Conception de solutions solides      
                       résistantes à l’irradiation par addition d’impuretés » 
 
11h20-11h40 A. Jay, N. Mousseau, M. Raine, N. Richard, A. Hémeryck et V. Goiffon  
                       « Caractérisation des cascades de déplacement dans le silicium par couplage entre     
                       dynamique moléculaire classique et ART-Cinétique » 
 
11h40-12h00 M. Hayoun « Simulation de la dissolution sous irradiation de nanoparticules  d’or et   
                       de la diffusion protonique dans une double pérovskite. » 
 
12h00-12h20 S. Maillard, R. Skorek, G. Martin, G. Carlot, C. Sabathier, M. Freyss, M.  Bertolus,  
                       B. Dorado « Approche multi-échelle pour l’étude du comportement des gaz de    
                       fission dans l’oxyde d’uranium en irradiation » 
 
Déjeuner  
 
13h50-14h10 I. Cheik Njifon, M. Freyss « Modélisation par calcul de  
                        structure électronique de propriétés thermodynamiques et des défauts ponctuels  
                        dans l’oxyde mixte d’actinides (U,Pu)O2 » 
 
14h10-14h30 J. Dérès, M.-L. David, L. Pizzagalli « Molecular dynamics  
                       simulation of helium density in helium bubbles in covalent materials. » 
 
 
 
Session 4 : Amorphes et polymères  

 
 
14h30-14h50 F. Boioli, T. Albaret, A. Tanguy, D. Rodney « Shear transformation distribution  
                       and activation in glasses at the atomic scale » 
 
14h50-15h10 G. Roma, D. Moodelly, L. Martin-Samos, F. Bruneval   
                       « Polyethylene as a benchmark for advanced first principles calculations of optical  
                       properties of polymers » 
 
15h10-15h30 J. Godet, C. Furgeaud, L . Pizzagalli, M.J. Demkowicz « Elastic-perfect plastic  
                       behavior in elongated Au-Si core-shell nanowires due to the confinement of the  
                       dislocations by a hard amorphous shell » 
 
 
Pause Café  
 
 
16h00-16h30   Discussions et Conclusions 
 
 
 
 



 



 
 
 
 



 
 
 
 
 



 
 

Quasiparticle approach to grain boundaries phenomena 
 

A. Vaugeois, H. Zapolsky and R. Patte 
Normandie Université, ROUEN, INSA Rouen, CNRS, Groupe de Physique des Matériaux, 76000 

Rouen, France 
 

Grain boundaries are common defects in crystalline materials and play a major role in 

determining their physical, mechanical, electrical, and chemical properties. Also, modeling 

the segregation of solute atoms at grain boundaries (GBs) in steels is of great importance for 

the prediction of lifetimes of service materials. In order to study either solute/impurity 

segregation or relaxation of GBs under a vacancy flux, the equilibrium atomic configurations 

of the GBs (with desired geometry) must be first obtained. Therefore, thousands of initial 

configurations should be tested in order to determine the lowest-energy ones. In this paper, we 

show that it is now possible to avoid such a heavy and time-consuming work by using a new 

formulation of the atomic density function (ADF) model, quasiparticle approach, introduced 

in Ref. [1]. It will be shown that this method, when applied to modeling of GBs, gives atomic 

scale configurations very close to the equilibrium ones. In Fig.1 structural units composition 

in some [110] tilt grain boundaries are presented.  

 

  

Figure 1 (Color online) Structural units in [110] tilt GBs modeled by the quasiparticle approach 

(a) 38°94° (b) 50.48° (c) 70.53° (d) 93.37° and (e) 109.53° 

   

Using the quasiparticle approach the segregation of interstitial atoms at tilt grain 

boundaries has been also simulated. It is shown that this method is able to capture main 

characteristics of grain boundaries phenomena. 

 

1. M. Lavrskyi, H. Zapolsky, A.G. Khachaturyan , NPJ Computational Materials, January 

2016 



 
 
 
 
 



Modélisation de l’évaporation par effet de champ 
 
François Vurpillot, Stefan Parviainen, David Zanuttini, Nicolas Rolland, Constantinos Hatzouglou 

 
Normandie Univ, UNIROUEN, INSA Rouen, CNRS, Groupe de Physique des Matériaux, 76000 
Rouen, France 
 
Au cours des vingt dernières années, des percées majeures dans le développement de la sonde 
atomique tomographique (ou Atom Probe Tomographie -APT) ont fait de cet instrument de 
nanoanalyse un compagnon indispensable pour le scientifique des nanomatériaux. Un exemple phare 
est l’utilisation de la technique en nanoélectronique. Les dispositifs de la nano-électronique sont 
maintenant analysés de façon routinière [1] [2] notamment grâce au développement des sondes 
atomiques à laser pulsées [3] [4], et à électrode locale [7] [8] [9]. Cependant, l’exactitude de la mesure 
à l’échelle locale (erreurs de composition, ou erreurs de localisation) est souvent mise en doute lorsque 
des structures très complexes sont observées à une échelle proche de l’atome. Les hypothèses et les 
algorithmes développés pour reconstruire l’image sont restés très proche de celles développées au 
stade précoce de la technique [10, 11]. Même si des tentatives ont été faites pour proposer des recettes 
plus évoluées, la rétroprojection sur une surface d'échantillon hémisphérique est encore couramment 
utilisée [8]. 
Dans un échantillon hétérogène constitué de plusieurs phases avec des comportements d'évaporation 
différents, la séquence d'évaporation est fortement non uniforme. Il en résulte une forme de surface 
complexe non hémisphérique, qui à son tour donne lieu à des artefacts lors de la reconstruction. 
Améliorer la reconstruction en sonde atomique nécessite une compréhension correcte du processus 
d'imagerie. Dans ce but, des approches de modélisation numérique ont été développées depuis 15 ans. 
Les ingrédients injectés de ces outils de modélisation sont liés à la physique de base du mécanisme 
d'évaporation de champ. L'interaction entre la nature de l'échantillon et la structure de l'échantillon 
analysé et les artefacts d'image reconstruits ont poussé à être progressivement plus sceptiques sur le 
protocole de reconstruction standard. Les artefacts de reconstruction ont d'abord été postulés, puis 
démontrés par des simulations numériques, et ils sont maintenant directement démontrés 
expérimentalement [2] [8].  
Afin de combler l'écart entre l'approche de modélisation et l’expérience, plusieurs voies parallèles sont 
suivies, de l’échelle la plus petite à la plus mésoscopique. Ainsi, les biais de  mesure de composition 
peuvent être compris à travers une approche ab-initio de type post Hartree-Fock, un modèle ad-hoc 
intégrant le champ de surface autour de l’émetteur ayant été développé. A une échelle plus large, des 
modèles classiques de dynamique moléculaires mais tenant compte le champ électrique intense de 
surface sont développés. Ils offrent une visualisation des phénomènes de diffusion de surface qui 
peuvent biaiser la mesure locale de composition. Enfin à une échelle plus large, des artefacts 
d’imagerie sont reproduits en modélisant les trajectoires des espèces ioniques produites autour de 
l’émetteur à effet de champ. La dynamique d’évolution de l’émetteur à l’échelle nanométrique peut 
être reproduite quant à elle à l’aide de modèles continus de l’échantillon. Une brève revue des modèles 
utilisés sera présentée. L'approche de modélisation doit être améliorée, afin d’être plus rapide et plus 
simple, donnant accès à des paramètres directs pour le point de vue expérimental de l'utilisateur de la 
sonde.  
[1] A. K. Kambham, et al., Ultramicroscopy, vol. 111, no. 6, pp. 535-539, mai 2011. 
[2] A. Grenier, et al., "Ultramicroscopy, vol. 136, pages 185-192, janvier 2014. 
[3] B. Gault et coll., Rev. Sci. Instrum., Vol. 77, no. 4, p. 043705, avr. 2006. 
[4] J. H. Bunton, et al., "Microsc. Microanal., Vol. 13, no. 06, pp. 418-427, 2007. 
[7] T. F. Kelly et al. Microsc. Microanal. De. J. Microsc. Soc. Un m. Microbeam Anal. Soc. Microsc. Soc. Can., 
Vol. 10, no. 3, pp. 373-383, juin 2004. 
[8] D. J. Larson et al., Local Electrode Atom Probe Tomography: A User's Guide. New York: Springer, 2013. 
[9] M. K. Miller et R. G. Forbes, Tomographie Atom-Probe: The Local Electrode Atom Probe. New York: 
Springer-Verlag New York Inc., 2014. 
[10] P. Bas et al., "Appl. Le surf. Sci., Vol. 87-88, pages 298-304, mars 1995. 
[11]  Lefebvre , Vurpillot  & Sauvage  , Atom Probe Tomography, Put Theory Into Practice, Elsevier, Academic 
Press, 2016 



Prédiction des morphologies de nanoparticules de Co  
à partir de calculs DFT des interactions surface-ligands 

 

 

Van Bac Nguyen, Magali Benoit, Nicolas Combe et Hao Tang 

 

CEMES-CNRS, 29 rue Jeanne Marvig, 31055 Toulouse Cedex 
  

 

 

Les nanoparticules (NPs) sont des matériaux fonctionnels importants du fait de leur taille 

nanométrique. Cette réduction en taille, associée à la composition, à l'orientation des 

surfaces et à la morphologie contribue à l'exaltation de nombreuses propriétés importantes 

telles que les propriétés électroniques, magnétiques, catalytiques, optiques, etc. Pour 

contrôler la morphologie des NPs, de nombreux efforts ont été consacrés à la 

compréhension de leurs mécanismes de formation et de l'origine de leur stabilité. Parmi les 

nanoparticules métalliques, le cobalt, avec sa structure hexagonale compact (hcp), est 

particulièrement intéressant pour la possibilité d'obtenir des nanocristaux de forme 

''naturellement'' anisotrope. Par synthèse chimique en milieu liquide, des NPs de 

différentes morphologies telles que des disques, des plaques, des bâtonnets, des fils et des 

cubes ont été obtenues en contrôlant le type de précurseur, de l'agent réducteur, des 

ligands stabilisants, ainsi que la concentration de ces ligands, la température ou la vitesse 

d'injection des précurseurs. Même si ces conditions de synthèse ont été rationalisées, les 

mécanismes à l'origine de ces différentes morphologies ne sont pas encore bien connus. 

Dans ce travail, nous avons comparé plusieurs modèles quantitatifs pour la prédiction de la 

morphologie de NP de Co, basés soit sur l'équilibre thermodynamique de l'état final, soit 

sur un contrôle par des effets cinétiques. Pour appliquer ces modèles, nous avons tout 

d'abord calculé, par DFT, les comportements d'adsorption de molécules ligands sur les 

facettes de différentes orientations du métal. La molécule CH

3

COO a été utilisée comme 

ligand ''modèle'' et son énergie d'adsorption sur les différentes surfaces de Co a été 

évaluée en fonction du taux de recouvrement. Les morphologies des NPs de Co prédites 

par les différents modèles a été comparée à celles obtenues expérimentalement et à 

d'autres résultats théoriques de la littérature [1]. Nous montrons que la prise en compte 

des aspects cinétiques est indispensable pour rendre compte de la variété des formes 

expérimentalement obtenues en fonction de la concentration de ces ligands en solution. 

 

 

 

[1]  ''A simple kinetic model for the prediction of anisotropic Co nanoparticle morphologies 

stabilized by ligands'', V.B. Nguyen, M. Benoit, N. Combe and H. Tang, to be submitted. 







 
 
 
 
 
 
 



 



 
 
 
 
 



 
 
 
 

 



 



 
 
 
 
 
 
 



 



 
 
 
 
 



 
 
 
 
 
 



 
 
 
 



 
 



 
 
 
 
 
 



 



 
 

 
 



 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
 



 
 
 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
 

'Elastic-perfect plastic' behavior in elongated Au- Si core-shell nanowires due to the 
confinement of the dislocations by a hard amorphous  shell 

 
Julien Godet, Pprime Institute – CNRS – University of Poitiers, FRANCE 

Clarisse Furgeaud -  Pprime Institute – CNRS – University of Poitiers, FRANCE 
Laurent Pizzagalli, Pprime Institute – CNRS – University of Poitiers, FRANCE 

Michael J. Demkowicz- Materials Science and Engineering, Texas A&M University, 
College Station, TX 77843,  USA 

 
 

In order to evaluate the role of a hard amorphous silicon (a-Si) shell  on the deformation 

of a soft crystalline gold core,  we have investigated the mechanical properties of the 

Au@a-Si core-shell nanowire (NW) by molecular dynamics simulations. We have first 

optimized an existing parametrization of the MEAM potential to better reproduce the 

mechanical properties of gold and silicon as well as the Au-Si interactions. The  

comparison of the tensile tests performed on pristine Au NW,  a-Si shell and Au@a-Si 

core-shell NW reveals that the hard amorphous shell  works against the growth of ledges 

left by localized plasticity. In consequence, the  localized plasticity and the expansion of 

nano-twin are reduced. The confinement of the dislocations in the core due to the hard 

shell do not lead to an apparent hardening of the nanostructure. But a  homogeneous 

plastic deformation of the core-shell nanowire is observed  at almost a constant flow 

stress equal to the yield stress. This behavior is characteristic of an elastic-perfect 

plastic material. 
 


