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Mots clés

Méthode des champs de phases, évolution microstructurale, micromécanique, transformées de Fourier sur grilles
adaptatives

Profil et compétences recherchées

Bonne connaissance en physique du solide, en science des matériaux ainsi qu'un goQt prononceé pour la
simulation numérique.

Présentation du projet doctoral, contexte et objectif

Les propriétés macroscopiques des matériaux métalliques a vocation structurale ou fonctionnelle résultent du
comportement physique des hétérogénéités qu’ils contiennent comme les phases qui précipitent, les inclusions,
les porosités, les dislocations, ou les fissures. Le formalisme variationnel sur lequel s’appuie la méthode des
champs de phase est particulierement adapté pour reproduire les effets causés par les forces motrices d’origine
chimique, mécanique, thermique, électriques ou magnétiques ainsi que leurs couplages. Parmi les différentes
techniques numériques disponibles pour résoudre les équations maitresses dépendantes du temps, les approches
basées sur des transformées de Fourier (méthodes spectrales) initiées a la fin des années 90 ont, au cours des
deux dernieres décennies, gagné une popularité croissante en raison de leur simplicité d’emploi et de leur efficacité
numeérique liée a I'utilisation de transformées de Fourier rapides qui opérent sur un systeme spatialement discrétisé
de maniere réguliere. Cette discrétisation réguliere conduit cependant a une représentation « pixelisée
(2D)/voxelisée (3D) » des interfaces lorsqu’elles ne sont pas conformes a la grille de calcul. Cela engendre des
effets de pointe artificiels sur les champs physiques résultant de la résolution numérique des équations maitresses.
Pour réduire cet effet, on trouve dans la littérature différentes stratégies de remaillage basées sur I'utilisation de
plusieurs grilles de discrétisation au sein du méme calcul, sur le raffinement de la grille initiale ou sur la relocalisation
des points de grilles aux endroits d’intéréts du systéme ou les champs physiques varient fortement. Cette derniére
stratégie a été appliquée avec succés par exemple a la résolution d’équations de diffusion gouvernant une évolution
microstructurale [1], a la modélisation de la plasticité [2] et a des calculs d’homogénéisation numérique des
propriétés mécaniques de matériaux hétérogénes [3,4]. Une technique de remaillage adaptatif basée sur un
algorithme variationnel a également été récemment proposée au laboratoire. Un intérét important des méthodes
de relocalisation est de gagner en précision sans augmenter le colt mémoire, ce qui permet d’envisager la
modélisation de systémes physique de taille importante. D’'un point de vue algorithmique, ce type d’approche
consiste a définir une transformation inhomogeéne reliant I'espace physique — maillé a I'aide d’'une grille irréguliere
adaptée aux fortes variations des champs physiques prés des interfaces — a un espace de calcul discrétisé sur
une grille réguliere, dans lequel sont définies les transformées de Fourier des différents champs.

Le travail de thése proposé consistera a identifier et développer un algorithme de relocalisation capable de traiter
efficacement des interfaces trés diverses, telles que celles associées a des précipités, des dislocations, des cavités
ou des fissures. Cet algorithme devra également présenter un co(t numérique suffisamment réduit pour étre intégré
a chaque pas de temps dans la simulation de I'évolution d’'une microstructure hors d’équilibre.

La démarche scientifique se basera sur quatre étapes :
1. Comprendre les différentes stratégies discutées dans la littérature ;

2. Proposer une méthodologie simple et générale pour définir une grille inhomogéne qui s’adapte le plus fidelement
possible a des interfaces internes et des surfaces externes de formes quelconques ;

3. Adapter le code de calculé développé au LEM a une résolution sur grille non réguliére ;
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4. Tester les performances de la nouvelle méthode sur des cas tests et des cas d'applications (matériaux contenant
différentes phases, des pores ou des fissures...).

Le travail de thése se déroulera au sein de I'’équipe « Microstructures : morphologie, plasticité, endommagement »
du Laboratoire d’Etude des Microstructures (LEM), unité mixte de recherche ONERA-CNRS intégrée au
Département Matériaux et Structures de TONERA. Les membres de I'équipe développent depuis de nombreuses
années la méthode des champs de phase dans le domaine de la physique de la matiére condensée, notamment
pour I'étude des alliages multiphasés. Cette méthode permet de modéliser, a I'échelle continue, la formation de
microstructures issues de transitions de phase ainsi que leur évolution sous I'effet de diverses sollicitations, telles
que la température ou les contraintes mécaniques [5,6]. Elle offre également un cadre adapté a I'étude du
comportement de défauts microstructuraux tels que les microfissures, les cavités ou les dislocations [7,8,9].
Parallelement, I'équipe travaille au développement de nouveaux modéles et méthodes numériques plus
performants, en particulier la méthode des champs de phase a interfaces étroites [10] et une nouvelle approche
spectrale dédiée a 'lhomogénéisation des propriétés mécaniques des matériaux hétérogénes [11].
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Collaborations envisagées

Laboratoire d’accueil a TONERA Directeur de thése

Département : Matériaux et Structures Nom : Mathieu Fevre/Yann Le Bouar

Lieu (centre ONERA) : Chétillon (92) Laboratoire : Laboratoire d’étude des
Contact : Mathieu Févre, Yann Le Bouar, Alphonse Finel microstructures (UMR ONERA-CNRS)
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