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BIOLOGIE, CHIMIE ET MATERIAUX

Notre domaine de recherche est la physique
théorique et numérique pour la science
des matériaux, et consiste en létude ab
initio des propriétés physiques de maté-
riaux, principalement avec des méthodes a
échelle quantique basées sur la Théorie de
la Fonctionnelle de la Densité (DFT). Cette
derniére permet de réduire la complexité
de léquation de Schrodinger en utilisant le
théoréme selon lequel les propriétés de létat
fondamental électronique dun systéme
d'atomes et leurs électrons sont déterminées
de fagon unique par la densité électronique
de Iétat fondamental.

Les calculs DFT sont effectués sans para-
metre ajustable et ont permis de prédire
avec succés et flabilité les propriétés phy-
siques de nombreux matériaux, avec une
précision maitrisable. Un exemple est donné

(figure de gauche) pour le carbure de bore
B,C, I'une des céramiques les plus dures, qui
est utilisée pour le blindage déquipements
militaires et la protection des personnes
(gilets pare-balle). B,C est aussi un excellent
absorbant de neutrons utile pour controler
la réaction de chaine dans de futurs réac-
teurs a neutrons rapides.

Pour ce matériau, nous avions prédit de
facon théorique que le défaut ponctuel
lacunaire de moindre énergie consiste en
¢jection de 'atome de bore B de la chaine
C-B-C (figure du centre), donnant des confi-
gurations atomiques carbonées C-lacune-C
(figure de droite) qui amenuisent la tenue
mécanique du matériau. Une série dexpé-
riences conduite a I'Institut de Minéralogie,
de Physique des Matériaux et de Cosmo-
chimie (IMPMC, Paris), a l'aide de la trés

récente presse Paris-Edimbourg a enclume
rotative pour tomographie (RoToPEC), a
permis d’appliquer des déformations en
torsion au carbure de bore, le conduisant de
fagon contrdlée dans le régime plastique.

Les dommages ont été analysés par diffrac-
tion des rayons X au synchrotron et par
spectroscopie Raman, et interprétés a laide
de nos calculs en DFT. Les nouveaux pics
apparaissant dans les deux méthodes de
caractérisation sont la signature de lacunes
de bore dans les chaines, en accord avec les
prédictions théoriques. Ce nouveau résultat
confirme les pistes de renforcement du B,C
explorées activement avec nos partenaires
de 'IMPMC, de I'Institut de Recherche sur
les CERamiques (IRCER, Limoges), et de
I'Institut de Chimie de la Matiére Conden-
sée de Bordeaux (ICMCB).
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Exemple de spectre Raman calculé en théorie de la fonctionnelle de la densité (figure de gauche) du carbure de bore avec modélisation du
désordre substitutionnel des atomes de carbone dans le site polaire des icosaédres B11C par une super-maille contenant 405 atomes (courbe
bleue), comparé a l'expérience (courbe violette) [Crédit : Physical Review Materials, 6 (2022) 016602]. Structure atomique du carbure de bore dans
I'état fondamental (figure du centre) et aprés déformation plastique (figure de droite) [Crédit : Acta Materialia, 226 (2022) 117553].

(B,,C)C-lacune-C
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