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Adéquation scientifique avec les priorités de l'établissement 

Ce projet s'inscrit pleinement dans les priorités scientifiques du LUDI. En effet l'environnement littoral génère de 

sérieuses contraintes sur les structures métalliques. Celles-ci subissent fortement les phénomènes d'oxyde-réduction 

(corrosion). Lors de ce couplage, une quantité non négligeable d'hydrogène pénètre dans les matériaux. Cet hydrogène 

est délétère pour le métal qui subit une perte de propriétés fonctionnelles. Pour mieux comprendre ces phénomènes, 

nous proposons une approche pluridisciplinaire alliant l'utilisation de technologies innovantes d'intelligence artificielle 

couplées à une étude numérique type calcul par élément finis et à l'échelle atomique ainsi qu'expérimentale pour la 

prédiction de l'impact de l'hydrogène sur la durabilité des métaux. Les structures mono-, bi-, tri- et poly-cristallines 

seront au centre des travaux avec pour objet la recherche d'une structure optimum afin de maitriser la diffusion de 

l'hydrogène. 

Descriptif du sujet (enjeux scientifiques, applicatifs, sociétaux .. .) 

Durabilité des matériaux, Fragilisation par l'hydrogène, joints de grains, joints triples, connectivités, Distribution 

statistique. 

Les matériaux de structures présentant de hautes performances sont nécessaires dans des stratégies de conception 

légères, de réduction de coût et d'énergie. Dans ce cadre, la question de l'impact de l'hydrogène sur la durabilité des 

métaux et alliages est apparue d'importance notable dans de nombreux secteurs d'application. Elle conduit l'ingénierie 

à développer une démarche systématique permettant de déterminer les paramètres intrinsèques à un éventuel 

endommagement et les conditions pour lesquels ils interviennent. 

Dans ce cadre le laboratoire LaSIE mène des études de pointes (3 projets de I' Agence Nationale de la Recherche, deux 

projets régions et un projet avec les armées américaine et française) sur la diffusion et le piégeage de l'hydrogène en 

interaction avec les défauts cristallins (lacune, dislocation, précipité, joints de grains, surface, interfaces, inter-phases, 

etc.). 
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Pertinence et évaluation des risques: Comme pour tout projet de recherche ambitieux et novateur, 
divers risques sont impliqués. Les principaux risques et leurs stratégies d'atténuation sont résumés 
dans le tableau l. 

Tableau 1 : Liste des risques 
T# Risque Niveau Stratégie de contingence 

La fabrication des bi- and tri-cristaux est Itérations pour obtenir les orientations souhaitées. Le four 
Tl une étape critique et peut entraîner des Moyen Czochralski est entièrement dédié à ce projet. 

orientations indésirables. 
La vitesse de diffusion dans les alliages de 3 bancs d'essais seront affectés au projet. L'équipe connaît 

T2 nickel est très lente et va ralentir le temps Élevé très bien les alliages de nickel et saura organiser et 
de caractérisation. planifier les essais. 
Les potentiels interatomiques initialement Il existe plusieurs façons de valider les potentiels 
sélectionnés pour la simulation peuvent interatomiques, comme le calcul du défaut d'empilement, 

T3 ne pas être appropriés, il est nécessaire de Faible les constantes élastiques, etc. Il existe plusieurs potentiels 
rechercher d'autres potentiels disponibles EAM développés pour les interactions hydrogène-nickel à 

partir de différentes sources. 
Le temps nécessaire pour développer les Une base de code est déjà existante, comme plusieun 

T4 relations constitutives et l'implémentation Élevé membres de l'équipe sont experts dans ce domaine e 
numériaue des modèles oeut être élevé. travailleront en étroite collaboration. 

Accom�agnement du doctorant l Fonctionnement de la thèse (accompagnement humain, matériel, financier, en 

particulier pour la prise en charge du fonctionnement de la thèse et des dépenses associées) 

Le ou la doctorant.e sera accompagné par plusieurs encadrant.e.s. Le budget de fonctionnement est prévu par le projet 
ADMiRHE pour toutes les dépenses associées à la thèse. Si nécessaire l'équipe DMRS a la possibilité de complété en 
utilisant une des autres lignes issues de prestation. 

Pour les demi allocations cofinancement sollicité ou acguis 

Demi-allocation de thèse sollicitée à La Région Projet DHyFeNi 
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