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Profil et compétences recherchées
Profil : Physique du solide et physique des matériaux

Compétences : Bonne connaissance de la physique de la matiére condensée (thermodynamique,
interaction électron-matiere, mécanique quantique, magnétisme ...) ainsi qu'un goQt prononcé pour mener
des simulations numériques.

Présentation du projet doctoral, contexte et objectif

La modélisation en science des matériaux se doit de rendre compte des diverses échelles mises
en jeu, spatiales (du nm au ym) ou de temps (de la picoseconde a I'heure ... voire plus), qui
interviennent simultanément par exemple du point de vue des diverses longueurs caractéristiques
d’'un phénomeéne d’auto-organisation, ou des divers temps caractéristiques de processus
cinétiques de croissance et/ou de diffusion. Dans ce contexte, une méthodologie partagée par une
grande partie de la communauté scientifique consiste a partir d’'une définition a I'échelle atomique
des interactions basée sur une description de la structure électronique de précision pertinente et
éventuellement ajustable. Cette description va ainsi des méthodes dites ab initio jusqu’aux
approches plus Iégéres mais paramétrées, du type liaisons fortes qui permettent de moduler le
niveau de description nécessaire au bon traitement du probléme abordé

Un bel exemple de cette complexité concerne les alliages métalliques a base de fer dont les
diverses propriétés sous sa forme massive (structurales, thermodynamiques, cinétiques, ...) sont
principalement pilotées par le magnétisme. En pratique, une modélisation précise des alliages
magnétiques nécessite une description correcte des effets thermiques, tels que les vibrations du
réseau, I'expansion thermique ainsi que les excitations et transitions magnétiques. Tous ces
multiples effets sont corrélés les uns aux autres avec un impact important sur la stabilité des
phases chimiques mais également sur de nombreux processus cinétiques. Un traitement approprié
des différents degrés de liberté impliqués et de leur couplage est a I’heure actuelle un défi majeur
pour la modélisation et les simulations a I'échelle atomique, en particulier pour leur dépendance a
la température et a la composition de l'alliage.

Dans cette thése, nous chercherons a développer et a mettre en place une approche de
modélisation de type multi-échelle pour prédire les propriétés thermodynamiques et cinétiques des
alliages métalliques magnétiques en fonction de la température. Nous nous concentrerons sur les
alliages a base de fer en tant que systéme de référence. Les propriétés visées comprennent les
limites de phase chimiques et magnétiques, les concentrations de défauts ponctuels, les
coefficients de diffusion atomique et la cinétique de précipitation.

Pour mener a bien cet objectif, nous chercherons a combiner des modéles d'interaction effective
sur réseau (EIM pour Effective Interaction Model) et des simulations de type liaisons fortes (TB
pour Tight-Binding), tous deux présentant des paramétres a ajuster sur les données abinitio
reposant sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). Des simulations Monte Carlo (MC)
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hors réseau utilisant le modéle TB seront effectuées pour une étude détaillée des propriétés
thermodynamiques, ou la vibration du réseau et I'expansion thermique sont naturellement prises
en compte. D'autre part, des simulations Monte Carlo cinétiques sur réseau utilisant le modéle EIM
seront particulierement efficaces pour I'étude de la diffusion atomique et des processus cinétiques
induits par la diffusion. A noter que nos précédentes simulations cinétiques de ce type n'incluent
explicitement que les effets magnéto-chimiques. Dans cette thése, nous proposons d'utiliser les
résultats de TB pour implémenter les effets d'excitation du réseau dépendant de la température
dans l'approche EIM pour une description magnon-phonon-chimique compléte. Enfin, nous
explorerons également la faisabilité de nouvelles simulation Monte Carlo sur et hors réseau
impliquant a la fois les modeles EIM et TB.

Pour conclure, il est important de préciser que les résultats de la thése seront prometteurs dans le
domaine trés général des sciences des matériaux puisque les alliages magnétiques considérés
servent de base a des aciers aux multiples applications technologiques et ils constituent également
un réel challenge a modéliser au niveau fondamental.

Collaborations envisagées

Ce ftravail sera réalisé dans le cadre du LRC-MAXIT via une collaboration entre le S2CM/SRMP (CEA-
Saclay) qui posséde avec une forte expertise dans le développement et I'application des modéles EIM pour
les alliages a base de Fe et le LEM qui a une grande expérience sur les modéles liaisons fortes pour les
systémes métalliques.

Laboratoire d’accueil a FONERA Directeur de thése
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