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Intitulé : Modélisation de systemes métal-hydrogéne par calauDFT et par la méthode Calphad
Domaine d’étudeSciences des matériaux, calculs DFT, modélisatimmgrammes de phases

Présentation :

Les systemes métal-hydrogéne sont desmsgsteéxtrémement intéressants pour le stockage de

I'énergie. Le développement d'alliages complexéssagp stocker I'hydrogéne en grande quantité p
par la compréhension et la modélisation de cesxmsed. La méthode Calphad (CALculation

ASSe
of

PHAse Diagrams) est une technique tres utiliséenddélisation semi-empirique des diagrammes

d'équilibre. Le principe réside en la descriptioes centhalpies libres des différentes phases
ajustement de parametres permettant de décricoleges expérimentales.

Le travail proposé consistera a choisir systéme pour lequel
suffisamment de données expérimentales sont dislesnjpar exemple Ni-
H, Fe-H, Mg-H...) et d'en faire la modélisation. Usteide approfondie de
la bibliographie devra étre menée. Des calabl$nitio par méthode DFT
des enthalpies de formation des hydrures dans reliftés structures
cristallographiques seront effectués. Quelques reeqqees pourront étre
réalisées par l'étudiant de facon a le familiariagec les techniques
expérimentales. L'essentiel du travail consisteq@endant a effectuer deg
calculs par DFT, et a modéliser ce systeme pagdanique Calphad. Une
attention particuliére sera portée au choix desatesdde description. Puis,
les parameétres des équations seront ajustés ed'®bienir une description correcte des donn
experimentales.

Méthodes a mettre en ceuvr€alcul DFT (code VASP). Modélisation des donnégéerentales
par la méthode Calphad (logiciel Thermocalc). S§s¢h d'hydrures sur banc d'hydrogénat
(méthode de Sieverts).

Connaissances préalabteBhysique de I'état solide, cristallographieéiét pour les diagrammes ¢
phases, pour la théorie, la modélisation et/ohdanmhodynamique.
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Recherche théorique : Oul Recherche expérimentale : POSSIBL

Possibilité de prolongation en these:  OUI Bourse de I'école doctorale, Région IdF

Possibilité d’'une rémunération : OuUl mdant : environ 400 €/mois




Metal-hydrogen system
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