LABEX SEAM

Composante modélisation
= Les travaux de modélisation/simulation viennent souvent en appui a des
développement expérimentaux

=> Nous couvrons un large spectre de savoirs/compétences dans le champ de la
modélisation/simulation des matériaux et de leurs procédés d’élaboration

= Le Labex dispose de compétences différentes, mais complémentaires

=» Les moyens mis sur la modélisation/simulation sont conséquents

=> Utilisation et production de données : Pertinences ? Qualité ? Cohérence ?
etc.
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LABEX SEAM

Caractéristique multi-échelle

MPQ Electrodynamique quantique en cavité = —
conception de fonctionnalité électronique et
photonique

LSPM : Simulation moléculaire MC sur ensemble nm
grand canonique
= équilibre de systéemes gaz/solide

MPQ

Simulation électromagnétique en microcavité et propriétés
optiques de systémes IR wm

MSC : Rhéologie-hydrodynamique de fluides
complexes.

= Comportement collectifs de populations en grand
nombre a partir de modéles microscopiques

cm

LSPM —Modélisation d’écoulements réactifs hors équilibre \ /
(plasmas), polyphasiques (dispersions)
> Procédés d’élaboration m
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Modélisation moléculaire et chimie quantique =» prédiction
de structures et caractéristiques spectro de nanomat
hybrides

LSPM

Calculs Abinitio, DFT sur solide cristallin
= Propriétés élastiques

LSPM :

Approches d’homogénéisation. Modéle micromagnétique
=> Propriétés mécanique, magnétique, etc. et couplages
Modéles de croissance cristalline en couche mince
=>»Conditions de textures, etc.

LSPM

Mécanique des milieux continus

Modéles de déformation, endommagement et rupture
dans les matériaux
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LABEX SEAM

Molecular Modelling Team - ITODYS

nm 10 nm 100 nm Size
Molecule Molecule + Supramolecular -
Nanoparticule P Pr.oteln / ll.gand
Interaction
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<+— Molecular Mechanics ———
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<+<— Quantum Mechanics

oM Molecular Dynamics
MM et MD
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LABEX SEAM

Theoretical study of the organization of supramolecular networks on metallic surface

Effect of the surface and characterization:
density of states, frequencies, STM image
simulation, comparison with experiments

Gas phase: from aggregates to 2D network
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Adsorption on a
surface
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LABEX SEAM

Modélisations pour les Matériaux de structure (LSPM +...)
Relations Microstructure / Propriétés-Comportement

Thermo-Elasto-Visco-Plasticité : ductilité, écrouissage, dommage, rupture

- Matériaux Métalliques (métaux, alliages, composites)

- Matériaux (poly)cristallins (métalliques; céramiques, composites metal-oxydes)
- Matériaux hétérogenes, architecturés :
- Autres si applicatif
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Micro-Macro | : De la loi Microstructurale de
comportement local au comportement effectif
par méthodes d’homogénéisation,
methodes statistiques, méthodes de champs

L
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Calcul des distributions statistiques
d’orientations cristalline (textures) *

F
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| Glissements
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Structures de
Dislocations

Dynamique
des dislocations

Echelles et couplages
d’échelles en développement
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Meécanismes élémentaires +
Lois physiques de déformation, d’écrouissage
& restauration (dislocations, parois, joints)
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LABEX SEAM

Hydrogen adsorption on CNT arrays

MC Molecular simulation

ensemble grand canonique T I DA s
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LABEX SEAM

Dynamical Charging process : thermal
management and storage performance

Entrée d’H,

Volumes de
poreux

Diffuseur central

Disques en aluminium (violet)

Tube
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Diffuseur central de gaz

Tube dans le plan (xz)
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LAB EX SEAM

Modélisation des Procédés d’élaboration des matériaux
(exp des procédés plasmas)

Interaction onde-plasm
Chauffage des électrons ‘

Collisions électron-lourd

s(E,H)
€

FDEE
e+ AB Transfert d’énergie, ionisation,... ’

FDV, T,
AB(v), AB(r), AB Collisions lourd-lour(»

-4, mll Redistribution d’énergie, chimie ¢, i=1-n

Convection, Diffusio Substrat (T, c,)

Transport matiére et énergie

matiére Interaction plasma/surfaceJ

g Transfert matiere et énergie
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Puissance optimale a pression donnée : 2500 Pa
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1/ C,H, domine dés I'entrée du réacteur (plasma de H,/C,H,)
2/ Fortes variations en couche limite et au bord de la décharge (raideur spatiale)
3/ Forte dissociation de CH4 => production de C et C2 en volume

4/ Mﬂree —?je@ qU| se passe,hors decharge t non pas dans Ié plasma %
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LAB EX SEAM

Modélisation des écoulements réactifs

Simulations thermocinétiques de la croissance de nanotubes

* Simulation de la synthese de nanotubes par arc * Simulation de la synthése de NT Orientés par PECVD
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LABEX SEAM

Conclusion
Potentiel de synergie sur les approches

— Chimie théorique

— Dynamique

— Simulation électromagnétique

— Approches statistiques

— Meécanique des milieux continus

=» Potentiel d’adaptation sur plusieurs objets d’etudes

Possibilité d’associer des expertises sur differentes niveaux de |
description et approches pour aller sonder des problematiques associant
procede-mateériaux(structure)-matériaux(fonctionnalité)-systeme

Problemathue des « données » en tant gu’input identifiees depuis plus
d’'une dizaine d’année

= problématique des interprétations des masses de données en
output des simulations (3D, partlculalres)
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LABEX SEAM

Molecular modeling for bionanotechnologies can help to:

a, b, integrin

Magnetic Nanoparticule

The design & optimization of
the probe (molecular

Toward new selective MRI
contrast agents or hyperthermia
therapies against cancer

Orientation and length of the spacer to maintain the structural integrity of
the ligand/target recognition (MD & structural analyses)
o

docking calculations)
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LABEX SEAM

Towards the “in silico” design of nano-hybrid switches

> 10 nm

<1nm
«— >

Chromophores

Metalli

Study of the electronic
transfer

NP: Auzs(s%)18

Plasmonic
properties

Study of the energy
transfer
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Photochromic molecule
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Simulation of Transition”

the optical
properties of

38I nm

Relative intensity (arb. unit)
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Groupe FINANO (LSPM) LABEX SEAM

Théorie du micromagnétisme (codes « maisons » et/ou libres)
Application a I'étude des propriétés statiques et dynamiques de I'aimantation dans les couches et multicouches ferromagnétiques ainsi que dans des nano-

objets ferromagnétiques
Simulations des spectres de \ Dynamique de I’'aimantation d’une ligne ( Distribution des moments magnétiques de nano-
a Mmagnons (tricouche Co/Au/Co) « rectangle » ferromagnétique objets de formes variées et cycles d’aimantation
Stokes anti-Stokes N 1 —_—
x 300 —Odeg pl
5 " | —45deg
- 4 | — 60 deg
= g 0+ — 9Mdeg.
§ M E. |
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Brillouin shift (cm 1) 07 08 08 1 11 12 13 a1 .
-800 -400 0 400 800 ‘

\ Comparaison expérience- modellsatlon \ Configuration statique Modes ergqr;ernggmb)ropagatifs )

Elasticité: de la théorie de la fonctionnelle de la densité (ABINIT) a ’lhomogénéisation:

Propriétés calculées: énergie de formation du cristal, parameétre de maille, densité électronique, constantes et modules élastiques, permittivité, phonons

[ Densité d’états électroniques \ Elasticité : diffraction des rayons X \ (ﬁsticité - Brillouin : passage monocristal - couche

polycristalline — multicouche
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LABEX SEAM

Equipe DON
Simulations électromagnétiques
d'optique non linéaire en p-cavité

N

Domaine des fréquences (FDFD)

IRe(E )|

A =95.9729 um
m=3,p=1

30 40

p (um)

Calcul vectoriel des modes de cavité:

GaAs+QDs| AlGaAs —=s"

AlGaAs
Au

host substrate .1 0pm A

*Fréquences de résonance
*Facteurs de qualité j

.
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Domaine du temps (FDTD)

3t M-pilier AlGaAs

1 Fibre

Propagation (2D et 3D) de la lumiére dans
des structures dispersives et non linéaires
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LABEX SEAM

Equipe QUAD: Simulations des propriétés optiques et électroniques de dispositifs infrarouges
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Modes de cavités plasmoniques

metal layer (Gold)  Active region
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Caractéristiques électriques et
sers a cascade quantique

Voltage (V)
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BEX SEAM

p(n)

et acoustique des mousses
ot Gt Florence ELIAS
Caroline DEREC

longitudinal
transducer

/

\.\\\
zoom lens system
L |
electrode ———— —
. BN Cyprien GAY
foam plastic wall
1
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Physique statistique des mousses

Marc DURAND

0.2 -|— Powerdaw fit

0.1 ()YI'UIJ 0'6 UIS
AA/(A)

Rheéologie des mousses

Cyprien AGAY

o
S \\'\‘\“\\\
O
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uonexe[al

at rest

&P

slow deformation
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LABEX SEAM

grandes
modéles rhéologiques & un tenseufSTormation

Marmottant, Raufaste, Graner (2008)

Bénito et al. (2008)
W7 Z 2

tilt + plasticity = overshoot
Raufaste et al PRE (2010)

at rest

uonexe[ar

Maxwell = un tenseur mais les mousses sont plus riches

slow deformation
— Mo TT— modéle
MWW rhéologique
]

Hohler, Cohen-Addad (2004) a deux tenseurs
Cyprien GAY, Isabelle CANI_TAT (2011/2012)
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LABEX SEAM

Des mousses vers les tissus

Cyprien GAY, Isabelle CANTAT (2011/2012)

Distinguer :

, . . M beftore transition M after transition
deplacement relatif des objets $ in wansient configuration
R R , S at equilibrium ~
(plasticite) d==h=-
relaxation de chaque objet s
(visco-¢lasticite) ;‘o\ s >
5 QL N
A 5 c <>
K gl
Deux tenseurs = générique (?) Sow deformation __
mousse e _,
emulsion ~—
tissu s
_ . T
\x“i

50R8,
Y33
Iy o

PARIS
:DIDEROT

4,
% CAMPUS -
- 5 .‘: CONDORCET lllll : P‘%tﬁs
R, Paris-Aubervilliers




Modélisations Multi-EcheIIes LABEX SEAM

Micro-Macro ll:

De la loi de comportement local Homogénéisé ou phénoméno
logique, Au comportement global par Calculs de structure

Grandes Déformations Statiques
(formage),Dynamiques (impact), Prise en compte des
hétérogénéités de phases (grains,sous-
grains,inclusions,)

laminage
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Chargements/environnements complexes

Pression (HeH,...)

Endomm

Autres couplages méecanique/chimie/physique

en developements
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BEX SEAM

Modélisation des écoulements réactifs

Simulations thermocinétiques de la phase gaz pour la croissance de diamant

. . . z-1D axial
* Qutils de simulations Simulation de la puissance micro-onde
oD Distribution du champ (E,B) Profil de puissance empirique
Géométrie Chimie considérée Spécificité Réacteurs
- 1D radial
oD H,, H,/CH,, H,/CH,/Ar, Suies g ﬁ _ )
Bell Jar (Dépot d’énergie et chauffage des électrons)
1D H,, H,/CH,, H,/CH,/Ar, H,/ | Axial — Radial
CH,/B,Hs Métallique
2D H Auto cohérent Transferts d’énergie, Réactions chimiques,
2 Phénomenes de transport

* Exemples de résultats obtenus

(Conditions aux limites en température
et chimie de surface)

Profil 1D des températures,

Evolution t lle (T, n
densités d’espeéces et taux volution temporelie (T, n)

our plasma pulsé . e x i X
de production pourp P Cartographie 2D des densités et températures (T, n;) plasma a la
12 SIS W surface du diamant
2500 4 - : : : : L 6x10™ éﬁ o Experiment & o 8 Fad € 0 a8 o & & O 107 . : . . : T
—_ = Model
— = 1.0
2 FAE EmEm | mmw | |41
Fax10* " §
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= § \ = v o
2 1000 f b} E} 2 06 g
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s004 . " % 04 5 £" y
0l . : : — 0 § X T . T ! 10" T r T T T T
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