Diffusion des atomes en insertion dans les systemes
cubiques a faces centrées : cas du nickel
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Résumé

Résumé :
De nombreux mécanismes physico-chimiques tels que la ségrégation aux interfaces, les trans-
formations de phases, les processus de fragilisation des alliages métalliques ou encore les
cinétiques de dissolution d’éléments se basent sur la connaissance des mécanismes de diffusion
des différentes especes en solution dans le réseau. La connaissance des processus de diffusion
des différentes especes impliquées dans ’oxydation a haute température peut étre importante
pour comprendre et prédire I’évolution des propriétés mécaniques des super-alliages a base de
nickel dans des atmospheres oxydantes. Par exemple, plusieurs observations expérimentales
suggerent que la présence de carbone, d’hydrogene ou encore de lacunes, méme en trés faible
quantité, pourraient modifier de maniére significative la perméabilité de I'oxygene dans les
systémes métalliques [1]. Plusieurs études expérimentales ont permis de déterminer les co-
efficients de diffusion des especes O [2-5] et H [6, et voir les références citées| au sein de
systemes métalliques & base de nickel. Mais cette connaissance globale de la diffusion ne
permet pas de découpler les différents mécanismes physiques pouvant intervenir & 1’échelle
atomique. Par ailleurs, en dehors de O et H, les coefficients de diffusion d’autres interstitiels
tels que C et de N dans le nickel sont beaucoup plus rare.
Nous nous proposons ici de présenter une étude des mécanismes de diffusion des différents
atomes en insertion dans les cfc au moyen d’une approche multi-physique. A Déchelle
atomique, la DFT est utilisée pour calculer les grandeurs caractéristiques des processus
élémentaires (énergies de migration et fréquences de saut), et un modele analytique du co-
efficient de diffusion sera proposé en fonction des différentes configurations obtenues. Les
résultats seront comparés avec des résultats de simulations KMC. Enfin nous aborderons la
stabilité des amas constitués d’une lacune et d’un élément interstitiel, et de I'influence de la
présence de la lacune sur les mécanismes de diffusions des éléments interstitiels.
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