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Contexte

@ Plasticité des alliages c.c. substitutionnels bien comprise,
modeles quantitatifs

@® Encore des difficultés pour les c.c. interstitiels
(énergies de liaison élevée, diffusion rapide)

@® Simulations atomistiques pour relier ab initio
et échelles suppérieures
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Effet de la température sur la limite élastique dans Modeéle Monte Carlo cinétique d’une dislocation vis dans un alliage

Nb-Mo a haute entropie (Maresca, Curtin, 2020) substitutionnel W-Re (Zhao, Marian, 2018)



Potentiel interatomique Fe-C

Criteres principaux :
- Plasticité (barriere de Peierls, coeur compact, plan de glissement)

- Propriétés d’alliage (sites interstitiels, reconstruction de coeur)

Approche :

- 10 potentiels Fe/Fe-C testés

- Hybridation des deux plus satisfaisants
(Becquart 2007, Proville 2012)

- Meilleur accord avec les données ab initio
de référence

[1] Ventelon et al., Acta. Mat. (2013) [4] Liyanage et al., PRB, (2014)
[2] Becquart et al., CMS, (2007) [5] Schultz, Mat. Sci. Eng. (1968)
[3] Proville et al. Nat. Mat. (2012) [6] Lithi, PhD Thesis, (2017)

Quelques propriétés
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Glissement thermiquement activeé dans Fe

@® Mécanisme de plasticité a basse température:
formation de paires de décrochements

@® Approche stochastique basée sur la
Théorie de UEtat de Transition (ou TST) a 7 imposé:

probabilité de saut :
_G(T7 T)

p(t)=v eXP[k—T]

probabilité de survie au temps t:

Wi(t) = exp(—/O p(fou))du

— on déduit un flow stress
(ol cette probabilité chute)

Calcul direct de G (T, T) : code PAFI
&5 Swinburne, Marinica, PRL, 2018
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Résultat (domaine harmonique)
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% Swinburne, Marinica, PRL, 2018

Au dela de 'hypothese harmonique

Collaboration avec Tom Swinburne, CINAM

@® Calcul de G dans un large domaine de température-contrainte

@® AS linéaire en contrainte dans le domaine harmonique (confirmé par DM)

® \ers un rannrochement avec conditions exnérimentales (fY_T\
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Mobilite des dislocations dans une solution solide de C

@® Environnement complexe (structure 3D de la ligne)
@® Fort ancrage par les solutés (chutes de contrainte)

® Interactions a courte portée prépondérantes
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Ligne de dislocation interagissant
avec une solution solide de carbone

Coeur reconstruit conforme aux
données ab initio
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Mode de désancrage des dislocations

@® Fort effet attractif qui stabilise le premier décrochement

@® Explique le fort effet durcissant du C
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Effet de l'espacement des solutes

@® Fort effet de longueur de segment (inattendu dans un c.c.)

@® Comportement type “maillon faible” si plusieurs longueurs (L > |)

@® Modification du modele probabiliste

Pour chaque barriere (hypothése harmonique)

—H; 1 (7)
piL(T) = pe”0% ¢ BT

Probabilité de survie a tsi 1= saut a t*:

W(t) = Wi(t) + Wi (t")Wa(t —t¥)
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Conclusion et perspectives
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@® Nouveau potentiel Fe-C (publication a venir)

@® Deux changements d’échelle effectués

@® Modele de durcissement par le carbone

Perspectives nm

@® Rapprochement avec conditions expérimentales (TST)
@® Prise en compte de populations de solutés (en solution ou

atmosphere) et de leur diffusion (collab. Jaime Marian, UCLA)
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