femto-st

MY BNSCIENCES &
TECHNOLOGIES

Effet super-réseau et endommagement dans les revétements multicouches :
vers la détermination de propriétés mécaniques par approche éléments finis
et atomistique (DFT).

Contexte : Les revétements multicouches sont depuis une vingtaine d’année une solution industrielle
a la protection mécanique, en particulier d’outils coupant. En alternant couches fragiles et couches
ductiles, la dureté ainsi que la ténacité de ces revétements peuvent étre conjointement augmentées
par effet super-réseau. Les propriétés mécaniques de ces revétements sont principalement pilotées
par 2 phénomenes : la nature de l'interface formée entre couche fragile et ductile qui détermine les
propriétés mécaniques globale de la couche et la nucléation de bandes de cisaillement (BC) lors
d’'impact qui détermine la fin de vie des revétements (Cf figure 1a). Afin de pouvoir reproduire
numériquement le comportement mécanique de film multicouche la prise en compte de ces deux
phénomeénes est prépondérante. Dans le cadre de cette thése nous nous proposons de les étudier et
de les modéliser numériquement.

Travail de thése : Prédire ou déterminer les propriétés mécaniques de ces interfaces est
particulierement difficile. Expérimentalement, elles sont trop fines pour étre caractérisées
individuellement. Une approche classique par recalage de modéle éléments finis sur une réponse
expérimentale obtenue par indentation a déja été réalisée et sera complétée lors de cette these. Elle

reste néanmoins compliquée puisque concernant des couches interfaciales de seulement quelques
nanometres d’épaisseur, certes reproduites maintes fois sur un revétement, mais ou les effets de
gradient de propriétés sont tres présents. Nous proposons ici de coupler cette approche par éléments
finis avec une approche atomistique. Cette premiere étape du travail permettra d’avoir acces a une loi
de comportement globale de la couche par homogénéisation des comportements des couches fragile,
ductile et de transition. La seconde étape consistera a vy inclure/ajouter des variables
d’endommagement. En effet, une perte de rigidité locale, causée par I'endommagement du matériau,
peut expliquer I'apparition de défauts tels que les bandes de cisaillement. Toutefois, si
I’endommagement est bien compris lors d’essais mécaniques « simples », il demeure compliqué a
appréhender lors d’essais multiaxiaux mélant tres fort gradient de déformation, pression de
confinement et contact, qui plus est autour de matériaux multicouches. Si ces bandes de cisaillement
sont couramment observées expérimentalement leur reproduction et plus encore la prédiction de leur
apparition par simulation reste rare, voire inexistante dans la littérature. Les premiers essais réalisés
sont toutefois trés encourageants et montre que la reproduction numérique de tels défaut est
largement envisageable (cf figure 1b).
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Figure 1: (a) Bande de cisaillement observée sous indentation par microscopie électronique en transmission sur un
revétement multicouche TIAl/TIAIN. (b) Bande de cisaillement reproduite numériquement par éléments finis par prise en
compte de 'endommagement du matériau. La courbe force-déplacement montre les instabilités liées a a nucléation de la
bande de cisaillement. Le code couleur correspond a différents niveaux de déformation équivalente.

Objectifs : Les objectifs de cette thése sont d’établir une relation entre la perte d’intégrité d'un
revétement multicouche TiAl/TiAIN et les matériaux utilisés pour sa fabrication. Il s’agira dans un
premier temps et via un plan d’expérience de simulations atomistiques, de déterminer la structure
atomique de l'interface la plus stable entre une couche TiAl et une couche TiAIN. Ensuite on cherchera
a construire un modele éléments finis capable de reproduire I'apparition de bandes de cisaillement
lors de I'indentation. On veillera a déterminer les charges critiques de nucléation de ces BC et a les
relier, par I'intermédiaire d’une étude de sensibilité, aux parameétres matériaux utilisés dans les lois de
comportement, particulierement aux parametres pilotant I'endommagement. On cherchera par la
suite un empilement optimal afin de retarder I'apparition des BC tout en conservant une ténacité
intrinséque du revétement raisonnable.

Environnement : Ce travail de thése s’inscrit dans le cadre du projet ANR Multi-Nano-ULHC qui vise a

optimiser les propriétés mécaniques de revétements multicouche a partir de leurs parametres
d’élaboration. Ce projet est une collaboration entre le LMPT, I'institut FEMTO-ST et I'IPCMS.

Profil : étudiant de Master 2 ou éléve ingénieur en derniére année, physique/mécanique des
matériaux, simulation numérique, méthodes inverses. Ce projet fait partie de I’ANR Multi-Nano-ULHC.

Lieu de travail : Département Mécanique Appliquée, FEMTO-ST, Besangon.
Durée : 36 mois a partir de septembre/octobre 2023
Encadrement : Eric Duverger?, Fabrice Richard?, Christophe Rousselot?, Yves Gaillard?

Contact : Faire parvenir CV et LM a fabrice.richard@univ-fcomte.fr ou eric.duverger@univ-fcomte.fr
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