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Application: propriétés statiques et dynamiques
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Boite de simulation étain liquide : 4000 atomes
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N

Facteur de structure S(q)

864 atomes, R =1.03A

— Ichimaru-Utsumi
- —= -Vashishta-Singwi
o Waseda [24]

o Kaban [31]
North et al [32]
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Coéfficient d'autodiffusion D (1 0-9 m2 . s-l)

Autodiffusion dans I’étain liquide
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Relation d’Einstein :
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Fonction d’autocorrélation des vitesses (VAF) :
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Autodiffusion et interdiffusion dans l’alliage
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Viscosité dans les alliages liquides
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COEFFICIENT DE DIFFUSION DU FER LIQUIDE OBTENUE
PAR DYNAMIQUE MOLECULAIRE « GREEN-KUBO »
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VISCOSITE DU FER LIQUIDE OBTENUE PAR
DYNAMIQUE MOLECULAIRE « GREEN-KUBO »

O B Calcul DM ce travalil
OO (O Exp: Morita et lida
7 O [] Exp: Assael et al. 7
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Seuls autres calculs: Fer entre 4300 a 7000K et de 135 a 343 Gpa (centre de la terre) et 120 000K (planétes géantes)
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Mesure de la résistivité electrique de brasures sans plomb
A D’état liquide et solide (de la température ambiante a 1000°C)
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J =e’K, E—(e/T)K,(-VT,)

A gradient de température nul :
J. =ok=—0VV

2
o=eK,
C’est la loi d’'Ohm microscopique, o est la conductivité électrique
e a densité de courant nul (circuit ouvert)

(L,—S2)T
yo,

La loi de Wiedemann Franz relie la conductivité thermique
“électronique” a la conductivité électrique (pour S=0)

2=

. =(LO —SZ)TKU
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Conductivité thermique
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Mesure de la résistivité ¢lectrique d’aciers solides
de la température ambiante a 1250°C
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CHOIX DE LA METHODOLOGIE DE MESURE

La mesure se fait en deux étapes:
1)- Etalonnage: Mesure précise de la résistivité électrique autour de la température ambiante
(2 a 50°C environ) sur des éprouvettes de grandes dimensions.

| V

2)- Mesure de la résistivité a haute température en calibrant (a la température ambiante) le
dispositif sur la valeur mesurée dans I'étape N° 1.

Adaptation a haute

Dispositif pour ) température.

mesurer [a La taille de échantillon
Resistivite et le est petite par rapport a
I‘DTA la taille optimale.

a moyenne

température

Travaux de K. Khalouk



Choix de la valeur du courant de mesure

Le courant de mesure ne doit pas modifier la température
de I’échantillon par effet Joule comme illustré ci-dessous.

S A B : T\ : ' - 13.8 ’
1016 P 3mA e Py . . - ~ 136 | A/
—+— 9mA - y =0.0555x + 11.469 /
101.4 —— 30mMA 134 /
| | ——9oma / / | 5
S 1012 —*— 300mA ; /
© —e— 600MA | 'E /
g —— 50mA | 1§, E
@ 101.0 % /
= :a‘ 12.6 L
2 100.8 s 12.4 /
3 ) ISR F———— = .
g |/ | 2 ~ ANB826
g 12.2
100.6 /
12 /4
1 e AR TR %WW‘WW T
100.4 11.8
' T T T T T . r 5 10 15 20 25 30 35 40
575 580 585 590 595 60.0 605 610 615 Température (°C)

Température (°C)
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Dispositif 3 Extrémité bouchée
par laine HT

] Tube en @
~—— ALO, \\/

Fils de mesure Fils de courant /
de tension en en Tungsténe eprouvette S

Tungstene

_—~>@
La température est mesurée @

aux deux extrémités de

I'’éprouvette. Extrémité bouchée

) i par laine HT -
Mesures en fonction de la température Travaux de K. Khalouk




Vide +pression
d’argon pur

Travaux de K. Khalouk

Tube en
quartz

Four
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QUELQUES RESULTATS POUR ARCELOR-MITTAL LORRAINE
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V 4 [ [ [ V 4 |\ v 4 [ ] [ ] | o/
La résistivité a température ambiante varie de 10 a 40 u€2 cm (400%!)
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; i 80
% 75 %_
O w 70 ,
:E 65 = montée "§ = Montéel
:-g . descente g 60 5o . Montée2
*3 55 ~8 ] " + Descente2
(3 & 50 Echantillon 1 montée ]
45
40 chantillon 2 Descente 1
35 30
25 20
15 10
0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000 1100 1200 1300 0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000 1100 1200 1300
Température (°C) Température (°C)

Travaux de K. Khalouk

La résistivité a 1250°C varie de 122 a 126 Q2 cm (3%!) 25



Prototype pour la mesure du coefficient de Seebeck absolu (PTA)

Un logiciel de
pilotage et mesure

Multimetre scrutateur

Un dispositif | |0 -
d ‘- s Compehsation de Un capteur
€ mesures " @ soudure froide

26

APPLICATIONS AU CONTROLE NON DESTRUCTIF DE MATERIAUX



Nous avons mesuré le Pouvoir Thermoélectrique Absolu des grandes éprouvettes.
Nous avons obtenu les résultats suivants a une température moyenne de 34°C

Nuance Eprouvette 1 Eprouvette 2 Eprouvette 3 Moyenne
AN826 13.2 13.3 13.0 13.16
AR1590 12.9 13.2 13.0 13.03
AR1503 12.85 12.95 12.85 12.88
AN1263 12.9 12.6 12.8 12.76
AT1128 12.1 12.3 12.2 12.2
AS1357 10.7 10.4 10.3 10.46
AS235 8.9 8.88 8.9 8.89
AR2935 7.79 7.70 7.59 7.69
AR1630 7.4 7.4 7.8 7.53
AS1622 5.47 5.56 5.38 5.47
AT0031 4.71 5.15 4.90 4.92
AR1126 -1.18 -1.19 -1.18 -1.18




INTERPRETATION THEORIQUE

Sur quoi se base la théorie des métaux désordonnés?

3rm? Q ¢ : ;
E )= a(o)t“(g,E)g°d
p(E) PR ! (o)t?(q, E)g’dg

facteur de structure: carré de la matrice diffusion:
caractérise la position caractérise la diffusion
relative des atomes. d’un électron par un atome



Peut on conclure quelque chose pour les solides métalliques « réels »?
(monocristaux, poly-cristaux, quasi-cristaux avec des défauts, a
température élevée). Les théoriciens pensent que le formalisme de
Ziman ne s’applique pas aux solides car le facteur de structure
présente des pics de Bragg tres intenses et étroits. L'énergie de Fermi a
peu de chance de se trouver dans un pic de Bragg.

3.0 -

solid
® liquid °
2.5 4 q
[ ]
— [ ]
Z 2.0+
D ol e
i)
S 154 °
— [ ]
[ ] @
3 [ ) .0
O 1.0 - b ° o*
E ° ®
= ° ° ®
(D .. ..
[ ] .......
0.5 4 °
[ J
- ...
0.0 -mﬂ“'ﬁ"w : | | :
0 1 2 3 4
-1
q(A)

La description ci dessus du facteur de structure du solide est elle bien correcte?
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NON A HAUTE TEMPERATURE SI ON EN CROIT NOS CALCULS MAIS OUI A TRES BASSE TEMPERATURE

Cu Structure
—F -273°C

—0°C
—— 250°C
/ —— 500°C
4 750°C
= ] 000°C solide
] 150°C liquide
—— 1500°C
—— 2000°C

]

E——!=’

P

Fonction de correlation de paire g(r)

| ' |
1 2 3 4 5 6

Distance interatomique r(A°)

-

A BASSE TEMPERATURE LA RESISTIVITE DES METAUX EST
BEAUCOUP PLUS FAIBLE QU'A HAUTE TEMPERATURE
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Utilité des mesures de résistivité pour la SNS

* Contexte de l'industrie automobile

 Grande variété de nuances
» Difficile de tout mesurer!

« En attendant les modeles théoriques...

* Modéle empirique RoSA = Resistivity of Steels Assessment

|s [alale < | s Tule [colm][m]|y
| chemisty (5| 0.9050 [ 0.1360 | 0.0280 | 0.0460 | 0.0000 0.0031 0.0130 | 0.0055 | 0.0000 | 0.0240 [ 0.0230 | 0.0040 | 0.0030 | 0.0070

» Régression lineaire sur la chimie |« E=d=
» + effet température

Erreur a 20°C <4%

g
EE52555§§§§a§z§a§ﬂ§§§z§§§§§

3
=
B 2 h (e
B G EEBEEEEEESSSEI TR USE U ERYEES
gg‘aga‘aug‘;‘;;u;azzdsu:caﬁzmazsz?z;
8
E cal Resistivity (1Ohm.cm)

Temperature (°C)
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Pour la conductivité thermique

* Modele CoSA = Conductivity of Steels Assessment
« Déduction de RoSA par la loi de Wiedemann Franz adaptée (coefficient

théorique 2.44 10 WQ/K?)

thermal _ conductivity = 3.243

Temperature(K)

electrical _ resistivity

70 1

PSS

60
50
40
30

(W/mK)

20
10

Thermal conductivity

+ measurements
— lower 95% limit
higher 95% limite

IF260

— Conductivity prediction

'\;_ o ¢
P
* [
T
0 200 400 600 800 1000 1200 1400

Temperature (°C)

Thermal conductivity

(W/mK)

40 ~

35
30
25
20
15
10

TRIP700

o * & o o
S o ¢

RS

7

* measurements

— lower 95% limit

higher 95% limite

= Conductivity prediction

200 400 600 800 1000 1200 1400

Temperature (°C)
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Exemple d’application

 Dispersion de chimie acier => conséquences ?

Statistiques sur 2 usines Calculs SNS
086 +——————| e Compo haute max 95%
0,3 Compo haute moyenne

------- Compo haute min 95%
------- compo basse max 95%

0,25
. 02
0,15

compo basse moyenne
compo basse min 95%

0,1

0,05

ﬁ

0

Dispersion de soudabilité

Config 30

Config 29

17

15

SNo i ’4 / i - I ¥ Y A
Génération d’échantillons virtuels o

onfig ( 181 |

diSperSéS Config 26 I —

Config 25

% Config 24 I 4 -

X 80 1 Config 23 . 1e8 |

£ 701 Config 22 13 ]

% gg Config 21 I Y A
:‘S’ 40 Config 20

S Config 19

3 30 g

5 20 Config 18

° ]_0 Config 17 184 _______________]

0 T : Config 16 158

0 500 1000 1500 6,00 6,50 7,00 7,50 8,00
T°C Domaine de soudabilité (kA)




Merci de votre attention

Post scriptum: M. Mouas est en recherche d’un post doc./emploi.



