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solutés interstitiels dans les métaux cubiques centrés
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Comprendre l'origine a I'échelle atomique de l'effet des interactions entre solutés et dislocations,
responsables de la déformation plastique, sur les propriétés mécaniques des alliages métalliques,
est essentiel pour mieux appréhender la plasticité des alliages. Une modélisation quantitative de
la structure et des propriétés des dislocations nécessite alors une représentation fine de la
structure électronique. Dans ce travail nous nous intéressons a l'effet des atomes de solutés
interstitiels sur les dislocations vis ¥2<111> dans les métaux cubiques centrés a partir de calculs
ab initio.

En considérant tout d’abord le systéme fer- o
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de la dislocation adopte la configuration
difficile, qui est instable dans les métaux purs®.
Les solutés se placent au coceur de prismes
trigonaux réguliers formés par les atomes de fer du coeur, une configuration qui est localement
comparable a la cémentite. L’interaction fortement attractive associée peut alors conduire a une
ségrégation saturant complétement le cceur de la dislocation’. Nous obtenons la méme
reconstruction pour de plus faibles concentrations en carbone dans le cceur, pour d'autres solutés
(B, N O) dans le fer ainsi que pour le carbone dans d’autres métaux cubiques centrés (V, Nb, Ta,
Mo, W). Les premiers résultats de l'effet de cette ségrégation sur la mobilité des dislocations
serons présentés et mis en regard avec de récentes observations MET in-situ montrant dans le
régime de vieillissement dynamique des aciers, la réapparition d’'un nouveau mécanisme de
Peierls aux hautes températures®*.

Reconstruction du coeur de la dislocation vis dans
le fer (en gris) en présence de carbone (en rouge).
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