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MéthodesMéthodes

Exemple: boîte de 54 grains, 70314 atomes, dg = 3.0 nm,

brute de construction
 Couleur↔  coordinence (premiers et seconds voisins)
 - gris pour les atomes du « massif » de coordinence 14,
-  autres couleurs pour les atomes des régions inter-cristallines 
de coordinence≠ 14. 

 Relaxation: les échantillons 
sont
- Recuits selon trois procédés 
pendant 160ps à T de 500 à 2000K
 - Trempés et relaxés → F < 10-3 
eV/Å
 - Ajustés en volume →  ρ ≥ 0.99 
ρbulk

⇒ réorganisation des joints de 
grains

 Codes: XMD et LAMMPS

 Deux potentiels:
- Ackland et al.   (type Finnis-
Sinclair)
- Zhou et al. (EAM)

DéformationsDéformations
Détailler un peu plus, par exemple avec les 
courbes de relaxation? (ex: dg=3nm)
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 Séries de déformations de ≠ 
types pour calculer B, µ, E et ν à 
partir des courbes (énergie, 
déformation)

Exemple: déformation uniaxiale 
d’un échantillon dg = 3 nm

Exemple de relaxation: 
 échantillon dg = 3nm

RelaxationRelaxation

dg = 6,7 nm

233605 atomes, 16 grains

Echantillons recuits et relaxésEchantillons recuits et relaxés

dg = 3,9 nm

48208 atomes,16 grains

dg = 3,0 nm

39081atomes, 32 grains

RésultatsRésultats

 Diminution de B 
(compressibilité isotrope) quand dg 



 Forte diminution de µ 
(cisaillement) quand dg 

 forte diminution de µ et E,  diminution plus modérée 
de B :

 cohérent avec biblio; liens avec microstructure?

 Forte diminution de E 
(module d’Young) quand dg 

 Coefficient de Poisson: ν  
quand dg  et tjs > ν0

Avec cette méthode: ajustement de BIC/Bmono, µIC/µmono, EIC/Emono

 BIC/Bmono ≈ 0,68 µIC/µmono ≈ 0,30  EIC/Emono ≈ 0,35

 très fort adoucissement des régions intercristallines!

Diminution de B et E beaucoup + forte que dans 
d’autres métaux CC (Ta, Fe…) 

⇒ Étude de W avec un 2ème potentiel

•Rôle de la densité?  (ex: 
Pan et al., 2008, sur le 
tantale)

 NON, mauvaise 
corrélation
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•Rôle des régions 
intercristallines (JdG, JT, 
NQ) ? 

OUI, bonne corrélation avec 
η (> 0,99)

Répartition des grains sans 
influence significative

AnalyseAnalyse

• Modèle simple: loi de mélange  

• 2 paramètres: EIC/E0 et η à déterminer

• On cherche EIC/E0 < 1 (JdG plus « mous » que le cœur des 
grains)
• Une méthode choisie pour η: coordinence des atomes
  mais grosse incertitude! 
 Valeurs retenues ↔ épaisseur JdG ≈ 1,3 nm 

dg = 3,0 nm

Rc = 0,382 
nm

dg = 3,0 nm

Rc = 0,322 
nm

Constantes d’élasticitéConstantes d’élasticité
avec potentiel 1 : Finnis-Sinclairavec potentiel 1 : Finnis-Sinclair

 Construction géométrique: 
                Voronoï
 → vides entre les grains
 Plusieurs distributions de 
grains
 Taille moyenne des grains dg : 
2,7 → 11,2 nm

ConstructionConstruction
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 analyses microstructurales plus fines (rdf, distributions 
d’énergie…)

 ⇒ paramètres pertinents dans la variation des constantes d’élasticité?

  étude d’échantillons à joints de grains contrôlés

 utilisation d’un 3ème type de potentiel interatomique (MEAM)

 ⇒ potentiel le mieux adapté? Pourquoi?

 films minces …

 Tungstène:   - structure CC,  élastiquement isotrope

    - déjà étudié sous forme de couches minces 
monocristallines

0,0

0,2

0,4

0,6

0,8

1,0

0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0

Fraction atomique des régions inter-cristallines � −

B
/B

m
o

n
o

potentiel d'Ackland

potentiel de Zhou

0,0

0,2

0,4

0,6

0,8

1,0

0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0

Fraction atomique des régions inter-cristallines � −

E
/E

m
o

n
o

potentiel d'Ackland

potentiel de Zhou

0,0

0,2

0,4

0,6

0,8

1,0

1 3 5 7 9 11 13
diamètre moyen des grains dg (nm)

B
/B

0

0,0

0,2

0,4

0,6

0,8

1,0

1 3 5 7 9 11 13
diamètre moyen des grains dg (nm)

µ
/µ

0

0,0

0,2

0,4

0,6

0,8

1,0

1 3 5 7 9 11 13
diamètre moyen des grains dg (nm)

E
/E

0

1,0

1,1

1,2

1,3

1,4

1,5

1 3 5 7 9 11 13
diamètre moyen des grains dg (nm)

∴
0

Constantes d’élasticitéConstantes d’élasticité
comparaison avec potentiel 2 : EAMcomparaison avec potentiel 2 : EAM

0,0

0,2

0,4

0,6

0,8

1,0

0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0

Fraction atomique des régions inter-cristallines � γ

µ
/µ

m
o

n
o

potentiel d'Ackland

potentiel de Zhou
0,0

0,2

0,4

0,6

0,8

1,0

0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0

Fraction atomique des régions inter-cristallines � γ

µ
/µ

m
o

n
o

potentiel d'Ackland

potentiel de Zhou

Changement de potentiel: pas d’effet  significatif sur B mais grandes différences pour µ, E, ν

 BIC/Bmono ≈ 0,69 µIC/µmono ≈ 0,54  EIC/Emono ≈ 0,56

adoucissement des régions intercristallines encore fort! Mais plus cohérent avec résultats de la 
littérature. Pourquoi?
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