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EDITO

EDITORIAL

THIERRY MASSARD
Directeur scientifique
de la Direction des applications militaires du CEA

Vous avez dit Simulation ?

Lorsque le CEA/DAM a conceptualisé a partir
de 1995 le programme Simulation pour garantir
la sécurité et la fiabilité des armes de la dissuasion
francaise, qui aurait prédit que simulation s'écrirait
pres de vingt ans plus tard comme un nom commun
pour décrire un courant profond qui bouleverse
autant la facon de concevoir et développer des
produits nouveaux, que les outils informatiques eux-
mémes développés pour réaliser cette révolution du
XXI*siécle?

Mais que se cache-t-il derriére ce vocable? Cest
avant tout une facon d'allier une connaissance appro-
fondie de la physique des phénomenes a des capacités
quasiillimitées de calcul et de visualisation. Les outils
de conception ainsi créés sont tellement efficaces
qu'ils garantissent les performances des produits avec
unrecours de plus en plus réduit aux essais.

La simulation numérique nécessite le développe-
ment d'infrastructures informatiques complexes,
mais aussi la maitrise du calcul haute performance
et du calcul massivement parallele, car les modeéles
sont extraordinairement gourmands en ressources
informatiques. Les plus grands calculateurs francais
comme Curie ou Tera 100 disposent maintenant d'ar-
chitectures hybrides (CPU et GPU) permettant de
coupler le calcul paralléle et le calcul vectoriel. Ces
infrastructures de pointe ouvrent également la voie
au Cloud Computing permettant de délocaliser et
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de partager a la fois les outils de la simulation et les
données, par milliards d'octets, issues de ces simula-
tions. Cloud Computing et Big Data sont les clés pour
la compétitivité accrue des industriels qui sauront les
utiliser dans leurs développements.

Approfondir tous les concepts qui sous-tendent
cette démarche, les rendre accessibles a la commu-
nauté scientifique et industrielle sont autant d'efforts
prioritaires de la France auxquels le CEA participe a
travers les structures mises en place avec 'industrie,
avec la communauté scientifique et académique. 11
faut, non seulement développer les technologies,
mener une recherche debase solide, mais aussi former
des femmes et des hommes au meilleur niveau. Le
CEA/DAM s'investit dans ces trois domaines - tech-
nologie, science de base, éducation et formation - pour
réaliser ses programmes et en faire bénéficier l'indus-
trie francaise, aussi bien les grands groupes que les
petites et moyennes entreprises.

Il n'y a pas de simulation sans progrées dans la
compréhension de la physique. Expérimentations et
modélisations gardent tout leur sens dans le monde
de la simulation. L'expérience numérique est un
réve qui devient maintenant réalité. Elle vient doré-
navant en support des expérimentations qui sont,
par nature, nécessaires mais coliteuses. Elle révolu-
tionne l'approche du chercheur, elle ouvre des champs
d'investigation nouveaux, repoussant les murs du



Supercalculateur Curie

Le supercalculateur Curie, financé par

Genci (Grand équipement national du
calcul intensif), est exploité par le CEA

dans son Trés grand centre de calcul

(TGCQ) a Bruyeres-le-Chatel. Il offre aux
chercheurs européens une trés large palette
d'applications dans tous les domaines
scientifiques, qu'il s'agisse des plasmas

et des hautes énergies, de la chimie

et des nanotechnologies, de

I'énergie et du développement durable...
Ce supercalculateur d’une puissance

de 2 pétaflops (2 millions de milliards
d’opérations par seconde) est I'une des

dix machines les plus puissantes au monde.
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laboratoire bien au-dela des frontieres géogra-
phiques mais aussi des frontiéres de la connaissance.
L'expérience numérique oblige cependant a modifier
profondément la vision du résultat et 1'approche des
incertitudesassociées. L'erreur de mesure est rempla-
céeparl'erreurliée aux modéles et par les incertitudes
surlesdonnées d'entrée. Les barres d’erreurs existent
encore mais sont d'une autre nature. Savoir porter un
regard critique, savoir maftriser les incertitudes pour
lesréduire, est laaussiun challenge quil faut relever.

Avancées 2012 illustre parfaitement cette
démarche. Les efforts pour mieux comprendre les
phénomenes aux échelles les plus élémentaires et
les efforts pour introduire ces observations dans des
modeéles les plus physiques possibles s'affranchis-
sant de toute hypothése empirique, sont présents
dans toutes les publications du CEA/DAM. Bien siir
Avancées 2012 n'a pas la prétention de présenter de
facon exhaustive la démarche de simulation, ni méme

derefléter la totalité de la production scientifique du
CEA/DAM, mais nous souhaitons que cet échantillon-
nage parmi nos meilleures publications de 'année
2012 fasse mieux connaitre comment recherche
de base et recherche technologique se combinent
dans cette audacieuse démarche qu'est la simulation
numeérique. De la physique des plasmas a la physique
nucléaire, de la dynamique moléculaire des matériaux
a la chimie de l'environnement, de l'élastoplasticité
des matériaux a l'hydrodynamique compressible, ce
numérobalaye des domaines trés différents mais ot,
chacunes dans leur discipline, des avancées impor-
tantes sont réalisées.

Je souhaite que le lecteur porte ce regard un peu
différent sur Avancées 2012. Oui, le CEA/DAM
progresse toujours dans le domaine de la simulation, et
ce grand mouvement est le produit d'un effort collec-
tif denos chercheurs dans de nombreuses disciplines.
Bonne lecture !
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INTERACTION LASER-MATIERE

Evaluation de la
conductivité thermigque
de la silice a haute température

P. CORMONT - D. HEBERT - L. ROBIN - J.-L. RULLIER / CEA — Cesta

| P. COMBIS / CEA—DAM Tlle-de-France
L. GALLAIS / Institut Fresnel, UMR 6133 CNRS - Université Aix-Marseille - Ecole centrale Marseille

Les grandes optiques en silice des lasers de puissance présentent inévitablement quelques défauts
de surface dés leur fabrication et aprés utilisation. Irradier la silice avec un laser CO, a la longueur
d’onde de 10,6 um, pour laquelle la silice est fortement absorbante, permet un recuit capable

de réparer ces dommages. Nous avons ainsi développé un code permettant de modéliser la
transformation d’une surface en silice illuminée par un laser CO,. Les paramétres physiques de la
silice sont connus entre 300 K et 2000 K, excepté la conductivité thermique.

Pour I'évaluer, la température surfacique d’un échantillon de silice a été mesurée par
thermographie infrarouge et comparée a des simulations qui permettent, par approches successives,
de déterminer une valeur correcte de cette conductivité.

ans le cadre des études sur la résistance a
l'endommagement des optiques en silice du
Laser Mégajoule (LMJ), nous travaillons sur la
réparation des défauts de surface par fusion aumoyen
d'un laser CO,. Un exemple de ce procédé est illustré 1200
sur la figure 1. Le dommage, généré par l'impulsion
d'un laser de puissance, présente une fracturation
sous-surfacique importante qui va croitre sousl'effet 900
des impulsions suivantes. Par contre, la transforma-
tion de ce méme site apres chauffage par une oudeux
irradiations au laser CO, le rend résistant aux inten-
sités lumineuses atteintes sur les lasers de puissance
tels que le LMJ [1] oule NIF. 300
Dans le but de modéliser l'interaction du laser
CO; avec la surface de l'optique en silice et d'inter-
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Figure 2. Cartographie 3D (profondeur suivant z, position radiale
suivant x) de la température (en K) a la fin de I'impulsion laser (t = 1s).

préter les expériences réalisées avec ce laser, nous
avons développé un code 2D, axi-symétrique (code
BERENICE). Dans ce code, la cible en verre est décrite
avec quelques milliers de mailles quadrangulaires
dont la dimension caractéristique vaut 10 pm au
niveau du foyer du laser pour atteindre 200 pm loin
de la zone de dépbt. Ce dépdt d'énergie par laser est
modélisé au moyen dune centaine de rayons tels que
la composition des énergies de chaque rayon permet
derestituer le profil spatial gaussien de la tache laser

Figure 1. Réparation d'un dommage par laser CO,. (a) : vue de dessus auniveau dela surfaceirradiée. La diffusion de 'éner-
au microscope optique classique - (b) : vue transverse sous la surface i , | .
(microscopie confocale). gie apportée par le laser dans 'ensemble de la cible
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Figure 3. (a): Comparaison des différentes valeurs de la conductivité thermique — (b): Comparaison expérience-théorie des profils
temporels de température pour une irradiation de 1 s a 5,3 W sur un diamétre de 700 um.

est modélisée par la résolution numérique de 'équa-
tion de la chaleur. Pour affiner les simulations, nous
modélisons aussi la perte d'énergie due a I'émission
radiative au niveau de la surface air-verre. A titre
d'exemple, nous présentons, sur la figure 2, une carto-
graphie de la température d'une cible de siliceirradiée
a puissance constante (5,3 W) avec une tache laser de
diametre 700 pm.

Dans nos expériences et nos simulations, la densité
de la silice varie assez peu autour de sa valeur stan-
dard (2,2 g/cm?®) puisque la température n'excéde pas
2100 K. D'autre part, les pressions induites restent
tres proches de la pression atmosphérique initiale. Il
n'est donc pas nécessaire de modéliser le mouvement
delamatiére. Les données physiques nécessairesala
modélisation sont finalement assez limitées: l'indice
optique complexe a 10,6 pm en fonction de la tempé-
rature a densité standard fourni par Mac Lachlan [2],
la capacité calorifique a pression constante (1 atm)
en fonction de la température, fournie par les tables
NIST-JANAF et, enfin, la conductivité thermique
a densité standard pour des températures variant
entre 300 K et 2500 K. Pour cette derniére, nous
disposons, d'une part, des valeurs fournies par le fabri-
cant (Heraeus) pour des températures inférieures a
1200K et, d'autre part, de différentes séries de valeurs
trouvées dans la littérature [3] représentées sur la
figure 3a.

Nous avons mesuré, par thermographie infrarouge
[4], 1a variation spatio-temporelle du profil de tempé-
rature sous irradiation par laser CO;. La restitution
correcte par les simulations de ces profils tempo-
rels expérimentaux de température a différentes
distances du centre de la tache focale (figure 3b),

nous a imposé une loi de variation de la conductivité
thermique présentant une décroissance a partir de
1400K (transition vitreuse) puis une stabilisation vers
1900K. Ce comportement, signalé dans une publica-
tion récente [5], n'avait encore jamais été observé.

Ainsi, une approche itérative originale, associant
des mesures expérimentales et des simulations
numériques, nous a permis de déterminer la varia-
tion de la conductivité thermique de la silice dans un
domaine de température (1 200-2000K) ot elle était
mal connue.
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Simulations sur

processeurs graphigues
d'impulsions laser nanosecondes

L. BERGE - G. COLIN DE VERDIERE - S. MAUGER / CEA—DAM Tle-de-France
S. SKUPIN / Institut Max Planck, Dresden & Université Friedrich-Schiller, Jena, Allemagne

Les processus d’auto-focalisation et de rétrodiffusion Brillouin sont responsables de dommages

dans les optiques des lasers de puissance comme le Laser Mégajoule (LM]).

La compréhension et la maitrise de ces processus nécessitent des codes numériques 3D dont les calculs
sont maintenant accélérés par des processeurs graphiques.

e LMJ doit délivrer des impulsions nanose-
I_ condes dont la puissance excéde le térawatt
(1 TW = 102W). En traversant les hublots de
la chambre d'expérience, ces impulsions peuvent
générer des phénomenes singuliers, comme l'auto-
focalisation optique qui produit des cellules de
lumiére micrométriques de tres forte intensité
appelées «filaments». Cette dynamique force
l'onde laser incidente (onde de pompe) a croitre en
intensité sur plusieurs ordres de grandeur et a se
fragmenter en temps en structures extrémement
piquées, dont la durée peut étre réduite a quelques
centaines de femtosecondes (1 fs = 1015 s). Cette
filamentation conduit a I'endommagement des
verres de silice. En outre, la pression exercée au
sein du matériau produit des ondes acoustiques
sur lesquelles diffuse une partie de l'énergie laser
par diffusion Brillouin stimulée. Une seconde onde
électromagnétique (onde Stokes) est alors créée,
se propage en direction opposée a celle de 'onde de
pornpe [1] et est source de dommages en face avant
du hublot.
L'algorithme décrivant ces dynamiques singu-
liéres est un code parallele appelé «SBS 3D ».

A partir de données d'entrée (longueur totale de
propagation, forme de 'impulsion), le code intégre
deux équations de type Schrodinger non linéaires,
l'une pour la composante avant de l'onde laser,
l'autre pour sa composante rétrodiffusée, couplées
a une troisiéme équation décrivant l'émission
d'ondes acoustiques. Typiquement, une résolution
spatiale de l'ordre du micron et un pas en temps
proche de 10 fs sont requis pour résoudre correc-
tement l'auto-focalisation. Pour des impulsions
de quelques nanosecondes, le maillage usuel est
en général 256 x 256 x 4096 dans l'espace (x, y, 2)
pour des calculs paralléles exploitant sur 4 jours
128 processeurs CPU (Central Processing Unit).
Ceci correspond a des pas en espace de 4 pm et un
incrément en temps de 60 fs.

La figure la illustre la propagation des deux
ondes laser et Stokes dans 5 cm de silice dans ces
conditions. La courbe bleue représente l'intensité
maximale d'une onde de pompe modulée en phase;
la courbe verte illustre celle de l'onde Stokes
rétrodiffusée. Ces intensités croissent du GW.cm™
a plusieurs TW.cm sur quelques mm [2]. Ici le
maillage limite la croissance de l'onde de pompe,

a]

1 [TW/cm?]

Intensité [TW/cm?]

Figure 1. (a) : Intensité maximale d’une impulsion laser de 2,5 ns modulée en phase opérant a 355 nm dans 5 cm de silice et celle de son
onde Stokes. La courbe bleue représente 'onde de pompe; la courbe verte illustre 'onde Stokes rétrodiffusée. Profils d’intensité dans le
plan (x, t) a la distance z = 2,34 cm pour I'onde de pompe laser (b) et 'onde Stokes (c).
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Figure 2. (a) : Calcul GPU pour I'onde de pompe (courbe bleue) et I'onde Stokes (courbe verte) produites par I'impulsion nanoseconde simulée en
figure 1. Profils d’intensité dans le plan (x,t) de 'onde de pompe (b) et de 'onde Stokes (c) & z = 2,34 cm.

avant que la production d'un plasma puisse appa-
raitre a desintensités laser approchant 7 TW.cm™2
Lesfigures 1b et 1c montrent des filaments gros-
siérement résolus avec le maillage précédent.
Améliorer ces résultats nécessite de doubler le
nombre de points en (x, y, z t), ce qui revient a
multiplier par 16 le nombre de CPU pour achever
le méme calcul en des temps comparables. Une
alternative est alors d'exploiter les processeurs
graphiques GPU (Graphics Processing Unit) pour
accélérer le code.

Le code SBS _3D/CUDA

Un GPU est constitué d'un grand nombre d'uni-
tés de traitement qui travaillent en paralléle.
Pour l'utiliser de maniere optimale, un code doit
favoriser des traitements intensifs et limiter
les transferts de données avec les CPU. Le code
SBS 3D a donc été réécrit pour exploiter la pleine
puissance des cartes graphiques.

Nous avons adapté le code SBS 3D/CPU a
l'architecture CUDA (Computer Unified Device
Architecture), de sorte que seuls des transferts
de données imposés par la décomposition en
domaines soient nécessaires. Pour évaluer les
performances du code GPU, deux types de tests ont
été effectués: 1'un de «strong scaling » (décrois-
sance du temps de traitement a nombre d'unités
de traitement croissant pour un probléme de taille
donnée), l'autre de «weak scaling» (préservation
du temps de traitement pour un probleme de
taille croissant avec le nombre d'unités de traite-
ment). Ces tests ont été réalisés sur la partition
hybride de la machine Titane du CCRT (Centre de
calcul de recherche et technologie). En configura-
tion «strong scaling », le code CUDA présente un
facteur d'accélération proche de 10. En configu-
ration « weak scaling », les facteurs d'accélération
restent excellents:de 12,42 9,6. De meilleurs gains
sont obtenus pour des maillages lourds impliquant
une exploitation optimale de la mémoire GPU.

La résolution graphique est limitée a 9 ps.

Amélioration des résultats physiques

Nous avons finalement utilisé 128 processeurs
graphiques de la machine Titane, afin d'améliorer
lesrésultats précédents. L'impulsion laser commen-
téeenfigure 1 a été de nouveau simulée en doublant
la résolution dans toutes les dimensions avec
512 x 512 x 8192 points. Les résultats de calcul ont
été obtenus sur 4 jours, soit le temps requis pour
une simulation CPU avec une résolution 16 fois plus
faible. Cesrésultats sont résumeés sur la figure 2. Par
comparaison avecla figure 1, on observe que le calcul
sur GPU permet de repousser le seuil de saturation
imposé artificiellement par le maillage a des valeurs
d'intensité supérieuresa 7 TW.cm?, pour lesquelles
une ionisation du milieu peut physiquement appa-
raitre. Les profils des figures 2b et Zc montrent que la
distribution des filaments change aveclarésolution:
plus élevée, celle-ciaméliore la physique décrite.

En conclusion, nous avons adapté un code numé-
rique parallele aux processeurs graphiques en
employant une architecture CUDA. L'utilisation des
GPU promeut des facteurs d'accélération supérieurs
a 10, permettant de réaliser des simulations avec des
maillages 16 fois plus importants en des temps d'exé-
cution comparables.
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Experiences d'instabilite
Rayleigh-Taylor ablative

en regime fortement non linéaire sur le
National Ignition Facility

A. CASNER - L. MASSE - S. LIBERATORE - B. DELORME - L. JACQUET - P. LOISEAU / CEA—DAM Tle-de-France
V. A SMALYUK - D. MARTINEZ - B. A. REMINGTON / Lawrence Livermore National Laboratory, Livermore, Californie, USA

La maitrise du développement des instabilités hydrodynamiques de type Rayleigh-Taylor est cruciale
pour la réalisation d'implosions performantes sur le Laser Mégajoule (LMJ). En présence d’un front
d’ablation, la complexité de ces instabilités nécessite une validation expérimentale des modéles
théoriques et des simulations numériques associées. Une proposition d’expériences a visée académique
a été acceptée fin 2010 afin d’étudier sur le National Ignition Facility (NIF) le régime fortement non
linéaire de I'instabilité de Rayleigh-Taylor (IRT) ablative. Elle devrait permettre d’atteindre pour la
premiére fois en attaque indirecte un régime de compétition entre bulles. Le premier tir de cette
proposition vient d’avoir lieu.

esrécentes expériences de la campagne d'igni-
I_ tion sur le NIF [1] ont démontré que le contréle

. , e . Masque pour limiter Source de Radiographie
dudéveloppement de défautslors de limplosion S i i verEnlin
d'une capsule de combustible est primordial pour la radiographie ~
obtenir des performances neutroniques élevées et de face .

lignition dans les expériences de fusion par confine-
ment inertiel (FCI). Dans le cadre du premier appel a
projet pour des expériences académiques sur le NIF,
une proposition d'expériences issue du CEA/DAM, a
été retenue en 2010 par un comité de sélection d'uni-
versitaires américains. L'originalité de la proposition
découle delavolonté d'étudier le stade fortement non Demi-cavité
linéaire de l'instabilité de Rayleigh-Taylor (celle-ci

W o <«— Source de Radiographie de face
4 Faisceaux de radiographie de coté — en vanadium
20kjen 5ns / _

16 Faisceaux de radiographie de face
64 k] en 8 ns

Figure 2. Photographie de la premiére cible assemblée et tirée le 21 mars 2013.

apparait a l'interface entre deux fluides de densités
différentes quand ils sont sujets a une accélération
inertielle dirigée dumatériaule plusléger vers le plus
lourd) ablative en attaque indirecte, tout comme en
attaque directe [2]. En effet, méme si la caractérisa-
tion expérimentale de I'IRT ablative a été un sujet
d'études depuis 15 ans, la durée limitée de la phase
: d'accélération accessible surleslasers tels que Nova et
........................................................................................................ Omega (au maximum 5 ns) ne permet pas d'atteindre
Figure 1. Schéma de principe de I'expérience: la demi-cavité est chauffée par un régime fortement non linéaire. En disposant dune
60 faisceaux a 44,5° et 50° du bas de la chambre NIF, et radiographiée de face source laser tel que le NIF, NOUS POUVONS accéder pour

vers un diagnostic situé au pdle nord de la chambre. Une radiographie de coté - ; ot N A
permet de mesurer la trajectoire de I'échantillon accéléré. la premiere fois en attaque indirecte a un régime de

60 Faisceaux de chauffage
266 kJ en 20 ns
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compétition entre bulles danslequella taille desbulles

de I'IRT évolue de facon auto-semblable [3]. Nous
détaillons ci-apres la configuration expérimentale
deI'étude ( ) et les résultats escomptés.

Nous travaillons avec une demi-cavité remplie de
néopentane a température ambiante. Cette géométrie
s'inscrit dans la continuité de nos expériences précé-
dentes sur le laser Omega [4]. Elle est plus propice
a linterprétation avec un code 2D axisymétrique
car la mesure du flux X a travers le trou d'entrée
laser (TEL) est représentative du flux X incident sur
l'échantillon. L'échantillon accéléré est collé sur le trou
de sortie opposé au TEL. La demi-cavité est chauffée
par 60 faisceaux laser provenant dubas de la chambre
NIF, soit une énergie totale de I'ordre de 260 kJ. Les
mesures principales reposent sur 2 radiographies
simultanées. Une radiographie de face vers l'inser-
teur de diagnostic polaire est utilisée pour mesurer
la croissance des modulations de 'TRT. Pour ce faire,
une source de radiographie annexe en vanadium est
maintenue au moyen d'un capillaire en verre en forme
de Udevant le TEL de la demi-cavité ( ). Cette
source de radiographie est irradiée par 16 faisceaux
(4 quadruplets) provenant de 'hémisphére supérieur
de la chambre. Une seconde source de radiographie,
également en vanadium, est positionnée latéralement
alacavité aumoyen d'un capillaire en fibre de carbone
et estirradiée par un quadruplet.

L'impulsion laser des faisceaux de chauffage dure
20 ns et est mise en forme de facon a produire un
plateau de température radiative et une phase d'ac-
célération durant 10 ns. Pour un échantillon accéléré
présentant un spectre large bande de modulations
(longueurs d'onde distribuées uniformément entre
20 pm et 1 mm, pour une amplitude quadratique des
perturbations de 1 pm), les simulations réalisées avec
le code dhydrodynamique radiative FCIZ montrent

Simulations avec le code FCI2
montrant un régime de compétition
entre bulles en attaque indirecte
entre 14 et 18 ns aprés le début de
l'irradiation. Uamplitude quadratique
moyenne initiale des perturbations 2D
multimodes est de 1 um.

que, conformément aux prévisions théoriques [3], un
régime de compétition entre bulles est atteint entre
14 et 18 ns.On observe en effet sur la simulation FCI2
dela la coalescence entre petites bulles, pour
créer des structures plus grosses. Ce phénomene est
tout a fait observable avec larésolution temporelle et
spatiale des diagnostics employés

Le premier tir de la proposition a eu lieu le
21 mars 2013. Le but de ce tir était de qualifier la
cavité d'un point de vue radiatif et de s'assurer du
rapport signal/bruit et du contraste des radiogra-
phies qui seront ensuite utilisées pour mesurer la
croissance et la mise en vitesse de I'échantillon
modulé accéléré par le flux radiatif de la cavité.
L'analyse des données obtenues va nous permettre
d'affiner les réglages des diagnostics principaux
pour le premier tir de mesure de croissance d'ins-
tabilités programmeé en septembre 2013.
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Description statistique des structures

PHYSIQUE DES PLASMAS & ELECTROMAGNETISME

Zeeman dans les plasmas chauds

| J.-CPAIN - F. GILLERON / CEA—DAM Tle-de-France

Quantifier I'influence d’'un champ magnétique sur les profils de raies spectrales est important en
astrophysique, en fusion par confinement inertiel ou encore pour les expériences sur des installations
Z-pinch. Les structures Zeeman peuvent étre décrites de maniére statistique, en utilisant une distribution
de Gram-Charlier (Gaussienne multipliée par une combinaison linéaire de polynémes de Hermite)
paramétrée par les quatre premiers moments représentant force, énergie, asymétrie et aplatissement.
Cette méthode permet d’estimer rapidement et avec une bonne précision 'effet d’'un champ magnétique

intense sur un spectre.
] existence de champs magnétiques intenses
I_ (102-105T) dans les naines blanches a été
confirmée par I'éclatement des raies spec-

trales dans les domaines visible et UV. Les pulsars
etles étoiles a neutrons, découvertes par leur émis-
sion dans les domaines des radiofréquences et des
rayons X, ont un champ encore plus intense. P.
Zeeman (prix Nobel de physique en 1902) observa
en 1896 un phénomeéne dont l'interprétation ne
peut se faire complétement que dans le cadre de
la physique quantique. Il découvrit qu'en présence
d'un champ magnétique, une raie spectrale se
décompose en trois groupes de transitions (appe-
lés composantes o,, 0. et t) décalés en fréquence
et polarisés. L'espacement régulier entre deux
composantes successives est proportionnel a
lintensité du champ magnétique. Grace a l'effet
Zeeman, les champs magnétiques peuvent étre
détectés a de grandes distances par la mesure du
rayonnement émis. Ceci a permis a G.E. Hale de

Expérimentation

Electro-aimant

&

Aimant permanent

découvrir en 1908 que les taches solaires sont de
puissantes sources de champ magnétique pouvant
atteindre 0,3 T, soit prés de dix mille fois la valeur
du champ terrestre (figure 1).

En fusion par confinement inertiel, les champs
magnétiques auto-générés peuvent atteindre
plusieurs centaines de teslas. L'existence d'un
fort champ magnétique dans la capsule avant la
compression est plutét bénéfique car cela permet
deréduire les pertes par conduction électronique.

Ce travail concerne la prise en compte des
champs magnétiques intenses dans les calculs
d'opacité et d'émissivité. Du fait du grand nombre
deraies dans les plasmas chauds, le calcul exact est
quasiment impossible et méme inutile du fait de
la coalescence des raies provoquée par les autres
élargissements physiques (Doppler, Stark,...). Il est
possible de calculer analytiquement les moments
de la distribution des énergies des composantes
Zeeman pondérées par leurs forces. La connais-

Interaction laser-plasma
(régime femtoseconde)

Z-Pinch (Sandia)

Générateur MC1 (Sarov)

Record du monde: 2800 T Figure 1. Ordre de grandeur
du champ magnétique en
teslas (T) pour différents
«objets» astrophysiques et
instruments scientifiques.

Intensité du champ
magnétique (T)

Nuage Soleil

interstellaire Pulsar-Etoile a

neutron

Naine
blanche

Astrophysique
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Intensité [u. a.]

----- Exact, B=0
--- Exact, B=1 MG
—— Statistique (ce travail)

sance de ces moments permet, en utilisant une
distribution statistique, de modéliser l'effet du
champ magnétique sur les spectres atomiques,
sans avoir a effectuer la diagonalisation de la
matrice hamiltonienne décrivant l'effet Zeeman.

Dans ce travail, l'effet Hanle (réduction de
la polarisation de la lumiere lorsque les atomes
émetteurs sont soumis a un champ magnétique,
et quand ils ont eux-mémes été excités par une
lumiére polarisée) et l'effet Faraday (rotation du
plan de polarisation proportionnelle a la compo-
sante du champ magnétique sur la direction de
propagation de la lumiére) ne sont pas pris en
compte. En présence d'un champ magnétique, un
niveau J d'énergie E se scinde en 2J +1 états M
(IM|<J)d'énergie E+uz;BgM, ot Best l'intensité du
champ magnétique, ug le magnéton de Bohret gle
facteur de Landé du niveau. Les transitions entre
états quantiques de deux niveaux différents se
regroupent en trois composantes associées aux
regles de sélection AM = g, ou la polarisation g
est égale a 0 pour une composante x (polarisation
paralléle au champ magnétique) et a +1 pour une
composante ot (polarisation perpendiculaire au
champ magnétique).

L'intensité d'une raie détectée avec un angle
d'observation 6 par rapport a la direction du champ
magnétique est généralement une combinaison
des intensités de ces polarisations. L'intensité
d'une composante particuliére peut étre carac-
térisée par les moments de la distribution des
énergies pondérées par les forces, moments qui
peuvent étre calculés analytiquement grace al'al-

Effet d’'un champ
magnétique de 100 T sur la
transition «triplet» :

(1s2s) °S — (1s2p) °P de C'" avec une
largeur de convolution de 0,005 eV.
L'angle d’observation 6 est tel que
cos’(0)=1/3.

L'intensité d'une composante peut se calculer
par un développement en série de Taylor autour
del'énergie delaraie enlabsence de champ. Dans
I'hypothese ol le profil de raie est une Gaussienne,
on obtient une somme de polynémes de Hermite
(formule de Rodrigues) [1] multipliée par une
Gaussienne. A l'ordre 2, cette méthode nous a
fourni une expression analytique de la largeur
de raie permettant d'estimer la valeur du champ
magnétique a partir d'une mesure .Cependant,
ce développement n'est valide que pour des
champs relativement faibles (u5B inférieur aux
autres largeurs physiques). Nous avons proposé
une approche plus générale, consistant a modéliser
l'effet du champ magnétique sur une composante
Zeeman par un développement de Gram-Charlier a
l'ordre 4. Le profil global associé a une composante
particuliere résulte alors de la convolution d'une
fonction gaussienne multipliée par une combi-
naison linéaire de polynoémes de Hermite avec les
profils associés aux autres processus d'élargisse-
ments physiques.

Cette approche statistique permet de
prendre en compte de maniére rapide l'effet
Zeeman sur les spectres atomiques détaillés avec
une bonne précision, comme le montre la compa-
raison avec un calcul exact surla

G. MATHYS, J.0. STENFLO, “Anomalous Zeeman effect and its

influence on the line absorption and dispersion coefficients”,
Astron. Astrophys., 171, p. 368-377 (1987).

J. BAUCHE, J. OREG, “Quick interpretation of unresolved hyperfine

and/or Zeeman structures in stellar spectra”,
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arrays’, Phys. Rev. A, 53, p. 4007-4013 (1996).

J.-C. PAIN, F. GILLERON, “Characterization of anomalous Zeeman

gebre de Racah ou au moyen de polyndmes patterns in complex spectra”, Phys. Rev. A, 85, 033409 (2012).

de Bernoulli [1]. En général, on obtient une bonne
représentation statistique en se limitant aux
quatre premiers moments caractérisant la posi-
tion, lalargeur, 'asymétrie et 'aplatissement.

J.-C. PAIN, F. GILLERON, “Description of anomalous Zeeman patterns
in stellar astrophysics”, EAS Publications Series, 58, p. 43-50 (2012).
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Evaluation des flux d'électrons
dans la magnétosphere

| D. MOURENAS - |.-F. RIPOLL / CEA—DAM Tle-de-France

Les satellites sont constamment soumis aux électrons énergétiques en provenance du soleil
qui sont piégés par le champ magnétique terrestre dans des ceintures de radiations. Les doses
recues par I'électronique dépendent fortement de I'activité solaire et de la dynamique de la
magnétosphére, en particulier des ondes électromagnétiques qui transportent les électrons
d’une ligne de champ a une autre ou les précipitent dans 'atmosphére. L'objet de ce travail
est le calcul analytique du temps de vie de ces électrons, nécessaire aux calculs de dose et
utilisable dans des modéles globaux de prévision de météorologie spatiale. Leur utilisation
pourrait a terme accélérer ces modeéles et aider a estimer leur fiabilité.

a Terre est soumise en permanence au vent
I_ solaire, un flux de particules chargées éjecté

delahaute atmosphére du soleil, et a des éjec-
tions de masse en provenance de ce méme astre. Le
champ géomagnétique sert de bouclier a la Terre,
la protégeant de ces flux de particules dont il inflé-
chit la trajectoire comme une étrave, protégeant en
partie les satellites (figure 1). En période de forte
activité solaire, la pression du vent solaire devient
telle que ce bouclier magnétique est repoussé plus
prés de la Terre: c'est ce qu'on appelle des orages
magnétiques ou encore des tempétes solaires.
Alors, les satellites qui traversent les ceintures
de radiations de Van Allen (figure 2) sont moins
protégés.
L'électronique des satellites est trés sensible
aux flux d'électrons d'énergie E supérieure a
1 MeV [1]. Récemment, plusieurs satellites ont

12 PHYSIQUE DES PLASMAS & ELECTROMAGNETISME

ainsi été rendus inopérants suite a des tempétes
solaires. Etant donné le cofit élevé des satellites
et leur importance croissante pour la défense
et les échanges économiques, il est souhaitable
de disposer d'une météorologie spatiale, c'est-a-
dire de moyens de surveillance et de prévision
des risques pour les satellites en fonction des
conditions naturelles trés variables induites par
l'activité solaire [1].

Des satellites de surveillance sont d'ores et déja
positionnés pour mesurer les fluctuations du vent
solaire. Des codes de magnétohydrodynamique
(MHD) et particulaires sont aussi développés
pour rendre compte de la déformation des cein-
tures de Van Allen au cours des orages et des
variations des flux d'électrons sur les orbites des
satellites. L'objectif est de calculer la dose totale
D de radiations (en rads) recue par un satellite en

Figure 1. lllustration d’une éruption
solaire, du vent solaire et du champ
géomagnétique qui entoure et protége la
Terre. Lors d’orages magnétiques, le flux

de particules peut devenir suffisamment
important pour endommager I'électronique
des satellites en orbite

(© NASA).



quelques mois: D ~ 108 Fxt, avec F le flux omni-
directionnel initial d'électrons énergétiques (en
e/cm?/s). Mais pour ce faire, les codes globaux
doivent disposer d'évaluations des temps de vie
tdes électrons piégés, habituellement effectuées

Les deux ceintures de
radiations qui entourent la Terre
et les satellites en orbite qui les
traversent. Découvertes en 1958
par Van Allen, elles sont constituées
d’une population d’électrons
énergétiques piégés sur les lignes de
champ magnétique terrestre
(© JH-APL).

surtout permettre de déterminer les parametres
(plasma/ondes) que devraient mesurer en priorité
les satellites de surveillance, et les processus les
plus critiques pour une évaluation précise de l'évo-
lution des flux d'électrons dans la magnétosphere.

avec d'autres codes de type Fokker-Planck, trés
coliteux en temps de calcul. Cela limite actuelle-

Domaine de validité

ment l'utilisation des temps de vie dans les codes 100 % ‘ =

de météorologie spatiale a des valeurs tabulées A Modéle .

pour des conditions naturelles fixées, réduisant \ analytique 2 Mev

par conséquent la précision des simulations. En

outre, cela empéche de déterminer la sensibilité

des résultats des simulations globales des cein- & 10| =

tures de radiations aux conditions naturelles. 3 Y -

\ - . - = Fokker-Planck ~ \» -
Un modéle analytique approché du temps de viet .¢ N -
. AP . s > RN 0,5 Mev

desélectrons a été développé au CEA-DAM lle-de- & - O I

F ttant de décrire 1 s cipitati a Les électrons S o-----TTIIEEET
rance, permettant de décrire leur précipitation 2 de la ceinture R

dans l'ionosphére par les ondes électromagné- & 1| |interne (RIR__<2) 5 5 !

t t lles de tres b fré det .. . |Tere ...tandis que la forte influence [
iques naturelles de tres basse fréquence de type sont piégeés d'bndes eléctromagEHlIes i

«sifflement», sur des orbites relativement proches ?8(‘)‘( plus de naturelles entre les deux ceintures |

\ . . . ours...

de la Terre [2]. Ce modele est basé sur différentes J (2<R/R, <4 réduit leur présence |

simplifications idoines du calcul de =, dont la a environ 10 jours

formulation exacte contient cinq intégrales imbri- 0,1 L L w

quées, en angle d'attaque des particules, latitude ! 2 /R3 4 >

géomagnétique, fréquence et angle des ondes
et harmoniques cyclotroniques. Les approxima-
tions employées permettent des intégrations
analytiques par parties et conduisent in fine a
une expression analytique de t en fonction de la
fréquence moyenne et de la largeur de la distri-
bution en angle des ondes, de leur intensité, et des
parametres de la magnétospheére.

Les formules analytiques obtenues ont été validées
par comparaison a des simulations numériques
complétes réalisées avec le code Fokker-Planck
du CEA - DAM [le-de-France ( ). Ce modeéle
a ensuite été amélioré en collaboration avec le
CNRS (LPC2E) en étendant son domaine d'utilisa-
tion jusqu'aux orbites GPS et géostationnaires
Son utilisation pourrait a terme accélérer les
prévisions de météorologie spatiale, mais aussi
aider a estimer leur fiabilité. Ce modele pourrait

Temps de vie des électrons en jours dans les ceintures de Van Allen en
fonction de la distance a la Terre au niveau de I'équateur. Comparaisons entre le
modeéle analytique et les résultats d'un code Fokker-Planck.

N. IUCCI, et al., “Space weather conditions and spacecraft anomalies in
different orbits”, Space Weather, 3, S01001 (2005).

D. MOURENAS, J.-F. RIPOLL, “Analytical estimates of quasi-linear
diffusion coefficients and electron lifetimes in the inner radiation belt”,
J. Geophys. Res., 117, A01204 (2012).

D. MOURENAS, A. ARTEMYEYV, J.-F. RIPOLL, O. AGAPITOV,
V. KRASNOSELSKIKH, “Timescales for electron quasi-linear diffusion by
parallel and oblique lower-band chorus waves”, J. Geophys. Res., 117,
A06234 (2012).
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PHYSIQUE OE LA MATIERE CONDENSEE

Simulation de l'éjection
de matiere sous choc
par dynamigue moléculaire

| 0. DURAND - L. SOULARD / CEA—DAM Tle-de-France

Lorsqu’un matériau métallique est traversé par une onde de choc trés intense,

sa surface libre peut passer en fusion a la réflexion de I'onde et éjecter un nuage de particules
micrométriques (éjecta). Les hétérogénéités métallurgiques et géométriques de la surface
sont la principale cause de ce phénoméne. Sa restitution par un code de calcul
macroscopique est a I’heure actuelle trés difficile car les mécanismes et propriétés physiques
mis en jeu dans ces conditions extrémes sont encore loin d’étre parfaitement modélisés.
Nous développons depuis peu une approche inédite au CEA/DAM qui consiste a simuler
I’éjection a I'échelle atomistique par dynamique moléculaire. Cette approche apporte
beaucoup a la compréhension du phénomeéne car elle permet de mesurer des distributions
de tailles de particules et d’identifier ainsi des mécanismes élémentaires de fragmentation,
transposables, dans une certaine mesure, au monde macroscopique.

1 approche atomistique pour simuler l'éjec-
I_ tion offre plusieurs avantages: elle permet
de s'affranchir de tout effet de maillage et
d'approximation de modeéle physique inhérents a
une approche macroscopique, puisque le compor-
tement de la matiére est simulé directement a
partir du mouvement des atomes. En revanche,
elle ne permet de traiter que des systémes de
taille nanométrique; elle se veut donc complémen-
taire de l'approche macroscopique. Afin d'étudier
I'éjection par cette approche et de bénéficier
d'une statistique suffisante pour les éjecta, nous
avons développé une nouvelle méthode (méthode
hybride) permettant de traiter des systémes de
plusieurs centaines de millions d'atomes sur des
temps de calcul raisonnables [1]. Nous avons égale-
ment développé des outils d'analyse spécifiques
pour mesurer la forme et la taille des agrégats [1].
Le principe de la méthode hybride consiste a
séparer le systéme en une zone volumique et une
zone surfacique (figure 1), et a les traiter différem-
ment durant la phase d'initialisation. Les atomes de
la zone volumique sont portés dans un état de choc
correspondant a une densité donnée par un calcul
de quasi-équilibre. Par ce biais, le temps physique
de simulation est indépendant du nombre d'atomes
et convient donc a des systémes de grande taille.
La zone surfacique est équilibrée simultanément a
pression quasi nulle et a 300 K. L'équilibre atteint
dansles deux zones, les particules de la zone volu-
mique sont mises en mouvement avec la vitesse
matérielle u, correspondant a 'état de choc, et le
calcul se poursuit pour les deux zones dans l'en-
semble microcanonique afin de rendre compte du
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caractére hors équilibre de 'éjection. Les simula-
tions sont réalisées al'aide du code Stamp du CEA/
DAM, en paralléle, sur typiquement 4 000 coeurs du
calculateur Tera 100. Elles profitent pleinement
des moyens de calcul actuels de la DAM.
Dansl'exemple décrit sur la figure 1, un cristal
de cuivre, de dimensions 176 nm x 88 nm x 88 nm
et contenant environ 125 millions d'atomes, est
mis au contact du vide. Il présente une rugosité
de surface sinusoidale de période 29,3 nm et
de profondeur 10 nm ; il est soumis a un choc se
propageant dans la direction Oy (u, = 3 636 m/s).
La figure 2 montre l'évolution du systeme aux
premiers instants de 'éjection (typiquement 60 ps
apres le début de 'éjection) et a des instants plus
tardifs (200 et 800 ps). Aux premiers instants, I'in-

88 nm 293 nm

Vide

Figure 1. Principe de la méthode hybride. Le systeme est séparé en
une zone volumique ( ) et une zone surfacique (zone 2) traitées
différemment afin de diminuer sensiblement le temps de calcul.
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étre éliminé des calculs, rendant les simulations 102 10
moins coliteuses, qui peuvent étre poursuivies sur Volume [A?]

des temps longs (typiquement 1 ns). La fragmen-
tation la plus tardive est celle de la téte de jet qui
reste integre et cylindrique jusqu'a environ 200 ps.
Au-dela de 800 ps, toutes les particules sont deve-
nues sphériques.

Lesdistributions sur une échelle log-log, a diffé-
rents instants au-dela de 200 ps, du nombre N de
particules éjectées en fonction de leur volume V
sont reportées sur la figure 3. Elles sont iden-
tiques et montrent que le systeme a atteint un
état stable. Elles suivent un comportement géné-
rique composé de 3 parties distinctes. La premiére
partie concerne les plus petits agrégats: elle est

Figure 3. Distribution sur une échelle log-log du nombre de particules éjectées
en fonction de leur volume, pour différents instants au-dela de 200 ps.

attribuée a l'évaporation (atomisation) du métal
liquide visible sur la figure 2 autour des nappes.
La partie du milieu correspond a une variation en
loi de puissance de type N(V) « V< avec a ~ 1,15,
et la derniéere partie obéit a une forme exponen-
tielle. Ces deux derniéres lois se retrouvent tres
communément dans les études publiées sur la frag-
mentation, en ayant pour origine des mécanismes
bien distincts [2]. Le mécanisme a l'origine de la
loi de puissance fait encore l'objet de débats, mais
l'existence d'une telle loi présente un intérét car,
alinverse d'une exponentielle, elle ne fait appel a
aucune grandeur caractéristique: elle résulte en
général d'un phénomene invariant d'échelle. Elle
devrait donc également exister a des échelles
supérieures aux notres, notamment micromé-
triques. Ce point trés important reste a confirmer.

L'approche que nous développons pour simuler
I'éjection de matiere par dynamique moléculaire
montre donc son intérét et semble tres promet-
teuse. Elle permet d'accéder a des distributions de
tailles de particules et d'identifier des mécanismes
distincts de fragmentation. Cette premiére étude
porte sur le cuivre mais nous avons également
entamé des simulations avec I'étain afin de rendre
plus facile une comparaison simulation-expé-
rience. Par ailleurs, l'origine des deux composantes
de la distribution fait actuellement l'objet d'une
étude approfondie.
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instants de I'éjection, typiquement 60 ps apres le début de I'éjection,
(b): 200 ps et (c): 800 ps apreés le début de I'éjection. Au-dela de
800 ps, toutes les particules sont devenues sphériques
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PHYSIQUE DE LA MATIERE CONDENSEE

Fluctuations quantiques des noyaux
et structures de l'hydrogene solide

sous tres hautes pressions:
une comprehension par la simulation

| G. GENESTE - F. BOTTIN - M. TORRENT - P. LOUBEYRE / CEA—DAM Tle-de-France

Grace a la théorie de la fonctionnelle de la densité électronique, on peut maintenant simuler
de maniére trés prédictive les propriétés de la matiére condensée, comme les changements

de structure des éléments sous pression. De par la simplicité électronique de I’hydrogéne,

le diagramme de phase de cet élément devrait étre 'un des mieux calculés. Mais pour
comprendre I’hydrogéne dense, il faut prendre en compte la dispersion quantique des
noyaux. Cest un probléme difficile. Il peut maintenant étre traité en utilisant le formalisme de
I'intégrale de chemins, développé par R. Feynman il y a plus 50 ans, et la puissance de calcul
des ordinateurs pétaflopiques actuels. Nous venons ainsi de montrer que H, et D_, a I'état
solide, adoptent des structures différentes dans le domaine des 100 GPa, avec pour H, une
structure qui n’a pas d’équivalent pour un solide classique.

1 étude de la structure des isotopes d'hydro-
L geéne solide a basse température et pour de
faibles pressions (< 1 GPa), a fait 'objet de

trés nombreux travaux au cours des années 1970.
La constante de rotation de la molécule d’hydro-
géne est tres élevée (~ 85 K). Les différences entre
les niveaux de rotation sont multiples de cette
valeur, ce qui conduit a une description discréte,
donc quantique del'état de rotation de lamoléculea
basse température. De plus, la parité des niveaux de
rotation est définie par I'état de spin nucléaire des
deux noyaux. Enfin, I'état de rotation de lamolécule,
en modifiant la distribution du nuage électronique
de lamolécule, influe directement sur l'interaction
entre molécules. C'est un probleme quantique a
N corps. Dans les années 1970, sa résolution a été
effectuée en modélisant les interactions de paires
entre molécules avec une dépendance de 'état de
rotation de la molécule [1]. L'état fondamental est
remarquable: c'est un solide de structure hexagonal
compact dans lequel les molécules tournent libre-
ment sur elles-mémes de maniére sphérique en
adoptant le niveau de rotation fondamental (J=0).
Lesniveaux derotations plus élevés ont une énergie
cinétique plus grande mais abaissent l'énergie d'in-
teraction entre molécules. Sous pression cependant,
le gain d'interaction obtenu en adoptant des niveaux
de rotation plus élevés permet de compenser l'aug-
mentation d'énergie cinétique. L'état rotateur libre
n'est ainsi plus l'état fondamental. L'hydrogéne
solide adopte une nouvelle structure, la « phase II »
(autour de 30 GPa pour D, et 110 GPa pour H,). Une
mesure par diffraction de rayons X et de neutrons

16 PHYSIQUE DE LA MATIERE CONDENSEE

sur monocristal dans une presse a enclumes de
diamant n'a pas permis de résoudre la structure de
la phase I[, mais a montré que les structures propo-
sées jusqu'a présent n'étaient pas en accord avec
l'expérience [2]. Les prédictions les plus avancées
des structures de la phase II ont été obtenues par
des calculs de structure électronique qui permet-
tent de calculer le changement des interactions
entre molécules, en modélisant les électrons par
la mécanique quantique dans le formalisme de la
«théorie de la fonctionnelle de la densité» (DFT).
Mais le caractere quantique du mouvement des
noyaux n'avait pas été pris en compte dans ces
calculs, ce qui peut expliquer ce désaccord théorie-
expérience.

L'hydrogéne dense ne peut donc étre correcte-
ment appréhendé dans ce domaine de températures
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Positions bien définies Réprésentation par intégrale de chemins

Figure 1. Représentation des noyaux atomiques par intégrale de chemins (exemple de
I’hydrogéne dense a 30 GPa et T = 80 K). Les noyaux classiques (a) sont remplacés par un
grand nombre de particules fictives (b) reliées les unes aux autres par des ressorts formant
un anneau qui se referme sur lui-méme (non visibles sur le dessin).
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vers la phase II. Une différence assez nette entre
la phase Il de I'hydrogéne et celle du deutérium,
plus lourd et donc moins impacté par les fluctua-
tions quantiques, est observée. On parle d'effet

Figure 2. Structures moyennes (au sens de la physique quantique) de la phase Il
de D, (a) et de H, (b) établies par simulations couplant DFT pour les électrons
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et intégrale de chemins pour les noyaux.

qu'en considérant les noyaux comme quantiques.
Or, en physique de la matiére condensée et en
chimie quantique, seuls les électrons sont géné-
ralement traités comme des objets quantiques
par la DFT. Dans le cas présent, il nous faut donc
ajouter la dimension quantique au mouvement
des protons. En physique quantique, une particule
ne possede plus une position bien déterminée a
chaque instant, et la notion de trajectoire n'a plus
de sens. Il est seulement possible de donner une
amplitude de probabilité a chaque résultat de
mesure de position possible. Cette amplitude de
probabilité est donnée par la fonction d'onde du
systeme. Ceci peut étre fait en utilisant une formu-
lation de la physique quantique appelée «intégrale
de chemins », développée par Feynman dans les
années 1950. L'intégrale de chemins rend compte
de cette délocalisation puisque chaque proton
est remplacé par un grand nombre de particules
fictivesreliées les unes aux autres par des ressorts
(figure 1). Ce nuage de particules fictives reproduit
la densité de probabilité de présence des protons,
et le nombre de particules a prendre en compte
dans la simulation est d'autant plus grand que la
température est basse. Nous aboutissons donc a
une méthode mixte dans laquelle les électrons
et les protons sont quantiquement décrits, les
premiers par DFT, et les seconds par l'intégrale
de chemins. Dans le cas présent, il a fallu monter
jusqu'a 64 et 128 particules fictives, multipliant
par ce méme nombre la puissance de calcul néces-
saire a la simulation du systéme quantique. Par
conséquent, simuler complétement les proprié-
tés d'un systéme quantique (noyaux et électrons)
nécessite une puissance de calcul se chiffrant
en millions d'heures CPU, que seuls des super-
calculateurs modernes peuvent fournir, et des
algorithmes tres pointus notamment en matiere de
parallélisation. Chacun des calculs a été réalisé en
paralléle sur plus d'un millier de processeurs, sur
le supercalculateur Tera 100 du CEA/DAM, al'aide
du code de calcul ABINIT (http://www.abinit.org).

Nous avons ainsi pu simuler les structures
stablesde H, et D, en fonction de la pression a basse

isotopique. En particulier, en phase I, I'hydrogene
conserve des degrés de liberté de rotation tandis que
les orientations moléculaires dans D, sont relative-
ment bien définies, la structure déterminée étant
une structure monoclinique de tres basse symétrie
(figure 2). Pour H,, la transition de phase est subtile.
La distribution angulaire moyenne des molécules
ne change pas, mais des orientations privilégiées
apparaissent un plan sur deux, caractérisant une
brisure de symétrie. Dans cette structure, la direc-
tion la plus probable des molécules est différente
de la moyenne de leur probabilité angulaire. Cela
caractérise un solide quantique qui n'a pas d'équi-
valent classique.

En augmentant la pression, vers 140 GPa, une
transition de phase est observée vers une structure
différente, aux orientations moléculaires bien défi-
nies. Cela correspond ala phase Ill de l'hydrogéne. La
résolution de cette structure est en cours. Au-dela
de ~ 300 GPa, ce systéme deviendrait métallique,
adoptant des structures cristallines atomiques, et
peut-étre méme supraconducteur avec des tempé-
ratures critiques trés élevées, toujours en raison
de la légereté des noyaux et du fort couplage
électrons/phonons dans le systéme [4].Nous
poursuivons l'étude de ces effets dans une double
approche théorique et expérimentale.
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Le noyau atomique:
du liguide quantique a la molécule

E. KHAN / Institut de physique nucléaire, Orsay, France

| J.-P. EBRAN / CEA—DAM Tle-de-France
T. NIKSIC - D. VRETENAR / Université de Zagreb, Croatie

Dans le cadre des approches de type théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) appliquées
a la physique nucléaire, une nouvelle condition influencant la formation d’agrégats de
nucléons dans le noyau atomique a été mise en exergue. La profondeur du potentiel moyen
dans lequel évoluent les nucléons a une incidence directe sur la localisation des orbitales
nucléoniques. Le degré de localisation de ces orbitales, relativement a la distance moyenne
des nucléons dans le noyau, conditionne la phase dans laquelle se trouve celui-ci: liquide
quantique ou cristal de Wigner. Il permet en outre d’interpréter I’état moléculaire des noyaux
comme une phase hybride, intermédiaire entre le liquide quantique et le solide.

outte liquide, molécule, halo, bulle...
G Autant de manifestations de la richesse

des systémes nucléaires, conséquence de la
nature particuliére des interactions entre nucléons
- une partie d'entre elles est une réminiscence
des interactions fortes entre quarks et gluons -
dans un contexte de problématique a N corps ot
les effets de taille finie sont importants. Aussi,
la représentation du noyau atomique en termes
d'une assemblée de nucléons se répartissant de
facon quasi homogéne dans le volume nucléaire,
autrement dit d'un liquide quantique, n'est-elle
pas toujours adaptée. En particulier, les nucléons
peuvent s'arranger en agrégats (clusters) [1], sous-
structures liées au sein méme du noyau. A I'heure
actuelle, l'origine du phénoméne d'agrégation dans
les systémes nucléaires est mal comprise. Dans un
travail récent [2], une nouvelle condition néces-
saire a la formation de structures agrégées dans

Densité [fm?]

0,2

0,15

lesnoyaux atomiques a été mise en évidence dans
le cadre d'une approche de type DFT apte a traiter,
dans un cadre unifié, leurs natures liquide quan-
tique et agrégat.

Liquide quantique ou agrégat ?

Les approches de type DFT telles qu'elles sont
employées en physique nucléaire représentent
le systéme de A nucléons en interaction par un
systéeme de A quasi-particules indépendantes,
évoluant dans un potentiel moyen prenant en
compte les corrélations nucléoniques de courtes
portées. La profondeur de ce potentiel confi-
nant les nucléons a l'intérieur du noyau pilote le
degré de dispersion des orbitales nucléoniques,
de sorte qu'un potentiel d'autant plus profond
conduit a de telles orbitales d'autant plus loca-
lisées, favorisant l'émergence de structures en
agrégats dans les systémes nucléaires concernés.

Densité [fm?]

0,2

0,15

Figure 1. Densité du néon-20 dans son état fondamental issue d’une approche de type DFT non

relativiste (a) et de son homologue relativiste (b).
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Figure 2. Schéma des phases thermodynamiques associées au paramétre o, rapport de la dispersion b
des orbitales nucléoniques et de la distance moyenne r, des nucléons dans le noyau.

Pour illustrer cette propriété, il est possible
de faire appel a deux classes d'approche de
type DFT intervenant en physique nucléaire.
La premiére traite le noyau comme un systeme
de nucléons non relativistes. La seconde estime
importante la prise en compte des symétries de
Lorentz pour 'étude des systémes nucléaires. La
dynamique des nucléons dans le noyau est alors
décrite dans un cadre covariant, leurs interac-
tions dans le milieu nucléaire étant représentées
par I'échange de mésons effectifs. La figure 1
présente les profils de densité nucléonique du
néon-20 obtenus a partir de ces deux classes
d'approche. Alors que toutes deux reprodui-
sent avec succes les observables du néon-20, la
densité nucléonique de l'approche non relati-
viste est caractéristique d'un liquide quantique
(répartition homogéne des nucléons dans le
volume nucléaire déformé), tandis que celle de
l'approche relativiste correspond a une struc-
ture en agrégat a-*2C-o. La différence principale
entre les deux approches réside dans la profon-
deur du potentiel moyen, plus grande dans le cas
relativiste.

Les données expérimentales ne fournissent
pas de contraintes sur la profondeur de poten-
tiel. En revanche, elles renseignent sur la valeur
du potentiel spin-orbite, une des contributions
au potentiel d'interaction entre nucléons dans le
milieu. Or, contrairement au cas non relativiste
qui ajoute la contribution spin-orbite de facon ad
hoc, cette derniére émerge naturellement dans
un formalisme covariant et se trouve reliée au
potentiel central. Par conséquent, dés lors que l'on
adopte une description relativiste de la dynamique
nucléonique, une bonne reproduction des proprié-
tésinhérentesau potentiel spin-orbite nous assure
un traitement réaliste du potentiel central, et donc
une profondeur de potentiel correcte.

les nucléons sont délocalisés dans le noyau. Leurs
orbitales occupent une grande partie du volume
nucléaire et présentent un chevauchement impor-
tant résultant en une densité totale homogene:le
noyau est dans une phase de type liquide quan-
tique. Dans celle-ci, les fluctuations quantiques
restent significatives méme dans 1'état fonda-
mental enraison d'un potentiel d'interaction trop
faible relativement a sa portée pour localiser les
nucléons dans le noyau. Au contraire, un rapport
petit devant 1 correspond a une phase de type
cristal de Wigner dans laquelle les nucléons se
trouvent localisés aux sites d'un réseau. Lorsque
le rapport est proche de 1, le noyau se trouve
dans une phase hybride dans laquelle peuvent
émerger des structures en agrégats, pourvu que
d'autres conditions soient réalisées (déforma-
tion et proximité du continuum entre autres). La
phase thermodynamique correspondante maxi-
mise la probabilité pour que deux protons et deux
neutrons se retrouvent dans un espace de taille
suffisamment restreinte pour que les corrélations
nucléoniques en forment un état lié.

Conclusion

Lareproduction de structures en agglomérats
dans les approches de type DFT met en avant la
capacité de ces derniéres a traiter, dans un cadre
unifié, lesnaturesliquide quantique et agrégat des
noyaux atomiques. En outre, l'influence démon-
trée dela profondeur de potentiel sur 'émergence
de telles structures rend possible l'affinement
des potentiels moyens intervenant au sein des
approches non relativistes.
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L'etat isomere du 435

est-il sphérigue ?

I J.-M. DAUGAS - L. GAUDEFROY - R. CHEVRIER / CEA—DAM Tle-de-France

L’évolution de la structure des noyaux radioactifs de plus en plus éloignés de la vallée de
stabilité au voisinage des couches dites magiques, est un axe de recherche important pour
la compréhension de la matiére nucléaire. Les études réalisées aupres des installations, sans
cesse plus performantes, ont permis d’accéder a des noyaux jusqu’alors inaccessibles.

Ainsi, la mise en évidence de la disparition de la couche magique N = 28 dans les noyaux

riches en neutrons a été prouvée expérimentalement.

radioactifs tres éloignés de la vallée de

stabilité, permet de valider ou de mettre a
mal les prédictions théoriques et d'apporter une
pierre a l'édifice afin de comprendre la matiéere
nucléaire dans des conditions extrémes. Au
voisinage des couches dites magiques (nombre
de protons Z ou de neutrons N égal a 2, 8, 20, 28,
50, 82, 126), ou le systéme nucléaire est attendu
plus stable que les noyaux voisins, les propriétés
de structure nucléaire sont susceptibles d'évo-
luer fortement lorsque l'on s'éloigne des noyaux
stables (figure 1). Cette évolution se manifeste
par une modification importante des énergies
séparant les couches nucléaires, une déforma-

I_ étude de la structure nucléaire des noyaux

dipolaire montre que cet état isomere posséde
les caractéristiques de ce qui devrait étre l'état
fondamental, sile nombre magique N = 28 était
persistant. Cette observation indique que l'état
fondamental du noyau de *3S est un état intrus
provenant d'une orbitale nucléaire naturellement
localisée au dessus du nombre magique N = 28
(figure 2).

Les noyaux possédant un nombre magique
de nucléons (proton ou neutron) sont attendus
comme ayant une forme sphérique. Or, pour le
43G, I'état fondamental étant un état intrus, il est
prédit avec une déformation allongée importante,

tion des noyaux et l'apparition d'états isoméres. [10] 18, [50]

L'évolution des propriétés de structure nucléaire  [2] 2p,,

est susceptible d'induire aussi des modifications {ﬂ 1:)5/2

importantes dans les sections efficaces de réac- w

tions. 8] 1 [28]
Plusieurs expériences réalisées ces dernieres

années ont permis de mettre en évidence l'effon-

drement progressif de la couche magique N=28 [4] 1d,,, [20]

pour les noyaux de plus en plus éloignés de la % 25y,

vallée de la stabilité [1-3]. 1ds
L'émergence récente de faisceaux radioactifs

intenses permet dorénavant d'élargir 1'étude N ]

expérimentale aux noyaux de plus en plus éloi- “ 12"2 (8]

gnés de la vallée de stabilité. Ces installations "

favorisent l'exploration de régions de la carte des

noyaux peu étudiées. Le cas particulier de 1'état

isomere du %S (Z =16, N = 27), un noyau radioac-

tif ayant 7 neutrons de plus que le dernier soufre 2l . 1oz v 2l

stable, a été étudié au GANIL a Caen (France) [3]
et au RIKEN Nishina Center proche de Tokyo
(Japon) [4]. Cet isotope posséde un premier état
excité isomere. La mesure du moment magnétique

Figure 1. Séquence des orbitales nucléaires. Sont représentés entre parenthéses
le nombre de nucléons (proton Z et neutron N) occupant I'orbitale considérée
et, entre crochets, les nombres magiques.
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Figure 2. Calcul de type champ moyen décrivant I'évolution des énergies des
orbitales individuelles neutrons en fonction du paramétre de déformation axiale .

etl'étatisomere est attendu pour étre sphérique. de la stabilité. Les résultats obtenus ont permis de
La mesure de sa distribution de charge, moment valider les prédictions des modéles théoriques pour
quadripolaire électrique |Q .| = 23(3) efm? montre cette région.

que cet état isomeére est assez éloigné de la valeur

attendue pour un état sphérique Q = 4 efm? pour

des noyaux autour de N = 28. Cette différence

s'explique par le fait que la fonction d'onde de

» »

I'état isomeére n'est pas pure, mais composée d'un Reféerences
mélange de configurations décrivant 1'état sphé-
rique et I'état intrus. Ceci implique que cet état [1] B.BASTIN et al., “Collapse of the N = 28 Shell Closure in “3Si”,
isomeére s'éloigne légérement de la forme sphé- Phys. Rev. Lett., 99, 022503 (1997).
rique. Ces résultats sont bien reproduits par les [2] D. SANTIAGO-GONZALEZ et al., “Triple configuration
modeles théoriques [5,6]. coexistence in *S”, Phys. Rev. C, 83, 061305 (2011).

L'étude réalisée sur l'état isomere du noyau de

, , .. 3] L. GAUDEFROY et al., “Shell Erosion and Shape Coexistence in
43S a montré qu'au voisinage de N = 28 la struc- ‘[31]6527" Phys. Rev. Lett., 102, 092501 (2009).

ture nucléaire est tres différente de ce qu'elle
est pour les noyaux stables. Une coexistence de
forme entrel'état fondamental et le premier état ) '
excité isomere a été mise en évidence. Ces deux [5] S. PERU, M.GIROD, ).-F.BERGER, “Evolution of the N = 20 and
, . \ . - . . N = 28 Shell Closures in Neutron-Rich Nuclei”,
états coexistent a basse énergie d'excitation avec
- i ) - Eur. Phys. J. A, 9, p. 35-47 (2000).

une déformation allongée pour I'état fondamental
et un état isomeére proche de la sphéricité. [6] L. GAUDEFROY, “Shell model study of N ~ 28 neutron-rich

En conclusion, la couche N = 28 n'est plus une Al Flips. fev S, WeZs (2000
couche magique pour les noyaux éloignés de la vallée

[4] R. CHEVRIER et al., “Is the 7/2; Isomer State of S
Spherical?”, Phys. Rev. Lett., 108, 162501 (2012).
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ENVIRONNEMENT

Accident de la centrale nucleaire
de Fukushima Dai-ichi:

analyse des rejets de radionucléides
dans l'stmosphére

I G.LEPETIT-P. ACHIM - G. DOUYSSET - P. GROSS - M. MONFORT - C. MOULIN / CEA—DAM Tle-de-France

Le 11 mars 2011, la cote Est du Japon est frappée par un séisme de magnitude exceptionnelle qui
conduit a un tsunami majeur, puis a I'accident de la centrale nucléaire de Fukushima Dai-ichi.
Quatre réacteurs sur six subissent des dommages irrémédiables entre le 12 et 15 mars 2011,
principalement engendrés par des explosions d’hydrogéne (unités 1, 2 et 3) et d’'un feu affectant la
piscine de refroidissement des éléments combustibles de I'unité 4. Dans les jours qui suivent, les
stations aérosols et gaz rares du réseau de surveillance de I'Otice (Organisation du traité d’interdiction
compléte des essais nucléaires) mettent en évidence la présence de produits de fission dans
’atmosphére. Les données issues de ces stations, recues au CND (Centre national de données) situé

a Bruyeéres-le-Chatel, sont particulierement précieuses pour renseigner sur les chronologies de rejets
et évaluer les niveaux de remise a 'atmosphére de la radioactivité. Plus spécifiquement, les stations
de surveillance aérosols et gaz rares localisées a Takasaki, a environ 100 km au Nord-Ouest de Tokyo
(Japon), permettent de fournir un diagnostic sur I'état des réacteurs.

sont parmiles premiéres stations touchéespar en évidence la présence d'un panel de radionu-

un rejet radioactif de Fukushima. La figure 1  cléides élargi. L'un de ces prélévements, acquis
montre les produits de fission volatils (*3], 1321, 133],  du 22 mars au 23 mars 2011 par la station aérosol
184Cg, 137Cg, 129mTg, 13ImTe et 132Te) mesurés a partir  de Takasaki, est expertisé par les laboratoires du
dun prélevement d'air de 23000 m?® acquis sur Département analyse surveillance de l'environ-
24 heures du 13 mars au 14 mars 2011 a Takasaki. nement (DASE) du CEA/DAM. L'analyse met en
Les niveaux d'activité volumique mesurés sont de  évidence, outre les produits de fission (11o"Ag, 140Ba,
l'ordre de 3500 Bg/m? pour 3] et de 400 Bg/m3 pour  136Cs, 137Cs, 1311, 132], 140] g, %Mo, %Nb, 86Rb, 1255h, 127mTe,
le ,3,Cs. Dans les jours qui suivent, les mesures des  129Te, 129mTe, 132Te) et d'activation (134Cs, 13Sn) vola-

I_ es stations de surveillance Otice de Takasaki prélevementsaérosolsréalisésa Takasakimettent
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Figure 2. (a): bruit de fond simulé global en xénon-133 d{ aux rejets
atmosphériques des principales usines de production d’isotopes médicaux et des
centres nucléaires de production d’électricité (CNPE); situation prévalant avant
I'incidence de l'accident de Fukushima (la localisation de I'ensemble des stations de
surveillance gaz rares de I'Otice est indiquée sur la carte).

(b): activités volumiques atmosphériques en xénon-133, trois semaines aprées
I'accident de Fukushima. L'ensemble de 'hémisphére Nord est atteint par les rejets
survenus entre le 11 et le 23 mars 2011.

Retour sommaire

tils ou semi-volatils, la présence dans 'atmosphere
d'éléments peu volatils, %Nb et 1Ry, sous forme
de traces (activités volumiques, respectivermnent de
3,0.10%et 5,0.10° Bg/m?3).

En s'appuyant sur les travaux issus des
programmes de simulation d'accidents graves de
réacteurs (VERCORS, PHEBUS) conduits par le
CEA (Direction de I'énergie nucléaire) et par I'Ins-
titut de radioprotection et de slireté nucléaire
(IRSN), les concentrations en produits de fission
mesurées par spectromeétrie d'émission gamma
par le DASE, permettent de conclure a un état de
fusion avancée des cceurs des réacteurs comme
origine des rejets de produits de fission a l'atmos-
phere [1,2], et d'invalider le dénoyautage de la
piscine de stockage de l'unité 4 (548 assemblages
de haute activité étaient en cours de refroidisse-
ment durant les trois mois précédant l'accident). En
effet, le rapport 31 /137Cs, mesuré dans les préle-
vements atmosphériques, se révele consistant
avec celui correspondant a l'inventaire des coeurs
des réacteurs de Fukushima au moment de leurs
arréts. Par ailleurs, la mise en évidence d'une faible
signature 13Sn (4,7.10°% Bg/m?3) dans l'air, produit

d'activation formé par la réaction 2Sn(n,y)!*3Sn
au sein des gaines de combustible (constitué d'un
alliage en Zircalloy composé principalement de
zirconium associé a 1,5 % d'étain), implique une
température minimale de 1 800°C correspondant a
la fusion des gaines. La non-détection du %*Zr, usuel-
lement en filiation radioactive avec le 9Nb, dans
les prélevementsliés a l'accident de Fukushima, est
conforme aux résultats obtenus par les expériences
CEA/IRSN qui ont montré que cet élément réfrac-
taire était trés peu relaché, méme dans le cas d'un
coeur de réacteur tres dégradé.

Une autre évidence de l'état de dégradation des
réacteurs de la centrale de Fukushima est apportée
par la détection des isotopes radioactifs du xénon
(133Xe et 131m¥e) par les stations de surveillance
gaz rares de I'Otice localisées dans 'hémisphere
Nord. Des simulations du transport atmosphé-
riquerestituant les activités volumiques mesurées
aux stations [3], conduisent a estimer que 80 % du
xénon radioactif correspondant a l'inventaire des
coeurs de réacteurs est relaché dans l'atmospheére
par les différents rejets. Ces travaux permettent
aussi d'évaluer la chronologie desrejets et d'estimer
les niveaux de radioactivité émis dans l'atmosphere.
Ils suggerent que les principales émissions atmos-
phériques ont eu lieule 14 mars 2011 (explosion du
réacteur n° 2) et qu'aucun rejet majeur n'a eu lieu
apres le 23 mars. En accord avec les observations
des stations duréseau international de surveillance
de I'Otice, les simulations montrent que l'Europe
est atteinte dans les deux semaines qui suivent le
tsunami, et qu'en moins de trois semaines la tota-
lité de I'hémisphére Nord est affectée (figure 2).
Les termes sources déterminés pour liode-131
et le césium-137 montrent que les rejets atmos-
phériques totaux consécutifs de l'accident de
Fukushima Dai-ichi pourraient représenter envi-
ron 10 % de ceux issus de l'accident de Tchernobyl.
Compte tenu des faibles niveaux d'activité détectés
en France et en Europe, l'impact radiologique, sur
la population de ces pays, de l'accident survenu ala
centrale nucléaire de Fukushima est négligeable.

Reféerences

[1] G. LE PETIT et al., "Analysis of radionuclide releases from the

Fukushima Dai-Ichi nuclear power plant accident Part 1”,
Pure Appl. Geophys., doi 10.1007/500024-012-0581-6 (2012).

[2] G. DUCROS et al., “Main lessons learnt from fission product
release analysis for the understanding of Fukushima Dai-ichi NPP
understanding status”, Proc. conference 2012 ANS Winter Meeting
and Nuclear Technology Expo, San Diego (CA, USA), November 11-
15, 2012.

[3] P. ACHIM et al., "Analysis of radionuclide releases from the
Fukushima Dai-ichi nuclear power plant accident Part 117,
Pure Appl. Geophys., doi 10.1007/s00024-012-0578-1 (2012).
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Analyse du phenomene
de striction en regime dynamigue
par stéréocorrelation

G. BESNARD - J.-M. LAGRANGE / CEA—DAM fle-de-France
F. HILD - S. ROUX / Laboratoire de mécanique et technologie, ENS Cachan / CNRS / UPMC, UniverSud Paris, Cachan
P. MARTINUZZI / CEA — Valduc

La compréhension physique des mécanismes de ruine, telle que la striction, implique la réalisation d’expériences
élémentaires au cours desquelles les matériaux subissent de grandes déformations, pour différents types de
géométrie et de trajets de chargement. Cet article illustre une telle situation dans le cas d’éprouvettes cylindriques
en aluminium de différentes longueurs soumises a une sollicitation de traction rapide au moyen de barres de
Hopkinson. Afin de caractériser le comportement des éprouvettes, un systéme d’imagerie numérique rapide est
mis en oeuvre. Nous décrivons ici 'accés a I'évolution de I'état de surface au cours du temps par la mise en place
d’un systéeme d’acquisition stéréoscopique. Nous insistons sur les spécificités liées a la haute cadence des prises de
vue et aux grandes déformations des objets analysés ce qui, dans le contexte de notre étude, nécessite 'emploi de

techniques de dépouillement d’images complémentaires.

our les applications de dynamique rapide ou
P les objets subissent de grandes déformations

(parfois au-dela de 100 %) pendant des temps
trés courts (moins de 1 ms), la cinématographie rapide
est un moyen incontournable. Dans ce contexte, la
mise en place d'un systéme stéréoscopique permet
d'accéder ades informations tridimensionnelles liées
alétat desurface, grandeurs quinous intéressent tout
particuliérement dans le cadre de la caractérisation de
la striction. En couplant la stéréovision avecla corré-
lation d'images numériques [1], grace au recours a un
marquage de type «mouchetis » de la surface de l'objet
étudié, 'objectif est de fournir, par une analyse auto-
matisée, une caractérisation de la qualité dela surface
au cours du temps ainsi que les temps d'apparition des
localisations de déformation. Tous les principes des
techniques précitéesainsi que les éléments de caracté-
risation compléte de nos chaines optiques (distorsion,
résolution) sont décrits en détail dans [2]. Nous nous
concentrons sur leur déclinaison a des expériences de
tractionrapide en analysant, plus particulierement, la
problématique de 'étalonnage stéréoscopique ainsi

que l'association univoque, spatiale et temporelle,
préalable alareconstruction 3D.

Spécificité de la reconstruction
de surfaces de matériaux déformés
sous barres de Hopkinson

Comme illustré sur la figure 1, un systéme stéréos-
copique réside dans l'observation d'une scéene selon
différents angles de vue. Pour nos applications,
compte tenu de la durée de I'expérimentation de
quelques millisecondes, la cadence d'acquisition
doit étre de l'ordre de 50000 images par seconde. La
solution retenue est d'utiliser deux caméras rapides
(Photron APX-RS). Or, pour ces vitesses d'enregis-
trement, la résolution des images est faible et est a
mettre enrelation avec les forts niveaux de déforma-
tion atteints en cours d'expérience. Les associations
spatiales et temporelles s'enrichissent, par consé-
quent, de corrections préalables.

L'accésadesinformations 3D est basé sur l'analyse
de paires d'images bidimensionnelles et nécessite une
incontournable étape d'étalonnage stéréoscopique.

Figure 1.

(a) Mise en oeuvre
expérimentale de la
visée stéréoscopique.
(b): GEométries des
différentes éprouvettes
cylindriques testées et
zoom du mouchetis (c).
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Figure 2. Observation de la striction des éprouvettes (a) et reconstruction 3D correspondante (b).
(c): Courbes tracant I'évolution de la déformation moyenne en fonction du temps pour les 4 géométries cylindriques.

Ceci conduit a la mise en place de mires calibrées
en forme de livre ouvert [2] dont les surfaces repré-
sentent un damier fortement contrasté ot chaque

positions résultantes, mais ausside prédire lesamélio-
rations a venir en fonction des progres attendus sur
les dispositifs expérimentaux et, notamment, les

intersection est précisément connue. caméras.
Lesassociations spatiale (relations univoques entre
les images gauche et droite) et temporelle (suividun Perspectives

Cet article démontre la faisabilité de la recons-
truction de l'état de surface d'un objet en grande
déformation par imagerie ultrarapide et illustre son
application aux études expérimentales de la loca-
lisation, cruciales pour la validation des approches
numériques. Aujourdhui, la principale voie de progres
réside dansl'amélioration de la technique d'imagerie
avecl'emploi de plusieurs caméras dont la résolution
seraitaugmentée. Unmoyen prometteur de ce type est
en cours de développement au sein du CEA/DAM [5];
il est basé sur un éclairage laser diffus et trés bref
(quelques ns) couplé a une caméra numérique inten-

point au cours de sa déformation) sont basées sur la
corrélation d'images [2] dont les performances sont
intimement liées au marquage initial réalisé sur
la surface de l'objet, ce marquage étant obtenu par
mouchetis de peinture (figure 1c).

La présence de grands déplacements 3D ainsi
que la forme de l'objet impliquent des mouvements
importants damplitude sur les images enregistrées
qui perturbent 'emploi de techniques basées sur la
corrélation, malgré les stratégies multi-échelles
qu'ellesincorporent [2,3]. Une phase de prétraitement
a été développée de maniére a stabiliser la séquence

en anticipant au mieux l'expansion apparente de sifiée.

l'objet, et en incluant sa forme théorique (dans le cas

d'éprouvettes cylindriques). Cette phase consiste

en des calculs grossiers de corrélation a référence oo
Reférences

variable couplés a une détection de contour de l'ob-
jet pour l'association temporelle. Pour l'association
spatiale, la connaissance théorique de la forme est
utilisée afin d'améliorer cette étape [4]. Ces estima-
tions préliminaires donnent acces a un déplacement
moyen permettant une initialisation du second calcul
de corrélation beaucoup plus fin et a référence fixe
(pas de cumul d'erreurs).
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a la dynamique ultra-rapide, Thése de doctorat, Ecole normale
supérieure de Cachan (2010).
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Tous les points précédents étant maitrisés, la
reconstruction 3D de la surface en découle pour
différentes tailles d'éprouvettes testées (figure 2).
De ces reconstructions, I'évolution des déformations
principales sont déduites et servent de base pour la
caractérisation du temps d'apparition de la striction
mécanique.

L'estimation des incertitudes, pour les différents
postes de dégradation des mesures expérimen-
tales, est ensuite menée par propagation d'erreurs.
Cette donnée permet de chiffrer la confiance sur les

[3] G. BESNARD et al., “Characterization of Necking Phenomena in
High-Speed Experiments by Using a Single Camera”, EURASIP J. Im.
Video Proc., Vol. 2010, ID 215956 (2010).

[4] G. BESNARD, F. HILD, ].-M. LAGRANGE, P. MARTINUZZI,
S. ROUX, “Analysis of necking in high speed experiments by
stereocorrelation”, Int. J. Impact Eng., 49, p. 179-191 (2012).

[5] P.A. FRUGIER et al., “Laser imaging: picturing high-explosive
driven experiments with nanoseconds to picoseconds exposure
times”, Proc. 29th International Congress on High-Speed Imaging
and Photonics, Morioka, Japan, 20-24 September 2010.
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Suivi submillimétrique
de réflecteurs radar

I G. QUIN - PH. LOREAUX / CEA-DAM Tle-de-France

Nous présentons les résultats d'une expérience menée a l'aide de réflecteurs radar
bidirectionnels nommés MUSE (Multipass Scattering Equipment). Ces réflecteurs, développés et
brevetés par le CEA, permettent des mesures de déplacements du sol en 3D a I'aide d'images
satellites radar. En effet, si I'on dispose de plusieurs images radar de ces réflecteurs acquises a
des dates différentes, il est possible de mesurer précisément leurs déplacements au cours du
temps par interférométrie. Le but de notre expérience est I'évaluation de la précision de cette
mesure. Elle consiste a disposer des réflecteurs sur un site stable et a leur imposer manuellement
des déplacements connus de quelques millimeétres entre chaque acquisition a l'aide de verniers
micrométriques. Les déplacements des réflecteurs sont ensuite calculés a I'aide de I'outil de
traitement d'images radar du CEA, appelé CIAO (chaine interférométrique radar opérationnelle).
Nous montrons qu'il est possible de mesurer leurs déplacements avec une précision de 0,48 mm.

es satellites radar évoluent en orbite polaire
I_ autour de la Terre et forment des images par

émission de leur propre onde électromagné-
tique, suivie de la réception des échos réfléchis par
le sol. Des images peuvent ainsi étre acquises de jour
comme de nuit, et quelque soit le couvert nuageux.
La longueur d'onde radar varie entre 3 et 20 cm
selon le satellite. Les images radar sont formées de
pixels complexes dont I'amplitude correspond a la
puissance du signal réfléchi et ot11a phase est liée au
temps d'aller-retour de l'onde entre le satellite et le
sol. Ces images peuvent étre utilisées, entre autres,
pour mesurer une déformation du sol suite a un séisme
en utilisant la technique d'interférométrie. Pour ce
faire, la comparaison d'un couple d'images acquises
avant et apres I'événement est utilisée pour mesurer
ladéformation du sol. Cette donnée associée ala carto-
graphie de la déformation permet alors de déduire des
informations sur la nature du séisme et déterminer,
par exemple, les failles mises en jeu. L'interférométrie
radar est cependant limitée par certains phénomenes
naturels qui génent la mesure de déformation dans
certaines zones, ou lorsque lesimages sont acquises a
des dates trop éloignées. La solution est alors'implan-
tation de réflecteurs radar artificiels qui permettent
des mesures fiables et précises sur de longues durées.

Le réflecteur MUSE

Les réflecteurs radar développés et brevetés par
le CEA (Multipass Scattering Equipment, MUSE) sont
des objets métalliques en forme de doubles coins de
cube capables de réfléchir les ondes radar vers le
satellite émetteur. L'innovation proposée consiste a
pourvoir utiliser le réflecteur MUSE (figure 1) quelque
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soit le satellite radar et quelque soit le mode de prise
de vue du satellite (angle d'incidence, passe ascen-
dante ou descendante). Les capteurs radar modernes
permettant d'acquérir une image tous les jours, il est
ainsi possible d'établir un suivi régulier d'un site. La
mesure de déformation sur des cibles telles que des
réflecteursradaral'aide d'imagesacquises réguliére-
ment, utilise une variante de l'interférométrie radar
classique. On parle alors de mesure sur réflecteurs
permanents (en anglais Permanent Scatterers, PS).
Ces PS sont des pixels danslesimages aux propriétés
temporelles stables et fiables. Il existe des PS natu-
rels, le plus souvent en zones urbaines, contenant des
structures géométriques capables de réfléchir les
ondesradar vers le satellite. Hors des zones urbaines,
les PSnaturels sont rares et desréflecteursradararti-
ficiels comme MUSE peuvent étre mis en place pour

Figure 1. Dispositif expérimental montrant les réflecteurs MUSE
sur leurs platines mobiles.
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Figure 2. Déplacements d'un des réflecteurs MUSE, mesurés a partir des 10 images radar par CIAO, comparés aux données terrain.

densifier les points de mesure. Afin d'estimer la préci-
sion des mesures de déplacements des réflecteurs
MUSE a l'aide de la chaine de traitement d'images
radar du CEA (CIAO), nous avons mis en place une
expérience a partir de déplacements connus.

Protocole expérimental

Pour l'expérience, trois réflecteurs MUSE ont été
montés sur des platines munies de verniers micro-
métriques permettant de contréler finement leurs
déplacements au cours de l'acquisition d'une série
temporelle de 10 images acquises par le satellite alle-
mand TerraSAR-X.Un quatrieme réflecteur fixe sert
deréférence pour les trois autres. Le dispositif expéri-
mental est présenté sur la figure 1. Cette expérience
estla premiére a utiliser un dispositif aussi précis pour
controler le mouvement de réflecteurs. Entre chaque
image, les déplacements imposés aux réflecteurs sont
del'ordre de quelques millimeétres, de sorte a simuler
une vitesse de déplacement constante au cours du
temps.

Résultats

Lesmesures de déplacements d'un des réflecteurs
par rapport au réflecteur fixe sont représentées sur
la figure 2, ou elles sont comparées aux déplace-
ments théoriques imposés. Nous constatons un tres
bon accord entre les mesures et les données terrain.
La précision accessible évaluée sur l'ensemble des
réflecteurs mobiles est de 0,48 mm. Les vitesses de
déplacements de chacun des réflecteurs ont égale-

ment pu étre évaluées par CIAO avec une précision de
0,4 mmy/an. De plus, ces performances sont en accord
avec les simulations effectuéeslors de la définition du
protocole expérimental [1,2].

Conclusion

Nous avons montré que nous pouvions suivre les
déplacements des réflecteurs MUSE avec une préci-
sion submillimétrique de 0,48 mm a 'aide de CIAQ,
aussibien queleurs vitesses moyennes avec une préci-
sion de 0,4 mm/an.

Nous travaillons actuellement sur le développe-
ment d'un radéme de protection pour le réflecteur,
qui devra permettre son utilisation dans diverses
conditions climatiques sans dégrader la précision
des mesures.
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Caractérisation du spectre
en neutrons du réacteur Caliban
par dosimetrie a activation
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Caliban est un réacteur a coeur métallique en uranium hautement enrichi, exploité sur le centre
CEA de Valduc, notamment pour des études de durcissement électronique. Aussi, il est nécessaire
de caractériser au mieux le spectre des neutrons produits au sein de sa cavité d’irradiation. Des
mesures ont été réalisées par le passé et aussi plus récemment pour I'étude de ce spectre. Un
ensemble de dosimétres a activation et de chambres a fission adapté au spectre du réacteur a
été sélectionné. Les mesures ont été comparées a des résultats de calculs obtenus avec le logiciel
de déconvolution UMG et avec le code d’activation FISPACT. Les résultats des simulations sont en
bon accord avec les mesures pour la plupart des détecteurs. Le logiciel UMG a également été mis
en oeuvre pour effectuer la reconstruction du spectre de neutrons a partir d’'un spectre d’entrée

calculé avec le code de transport de particules TRIPOLI-4 et en utilisant le modéle du réacteur

publié en tant que benchmark.

es installations expérimentales du centre CEA
I_ de Valduc sont des outils uniques en Europe

pour effectuer desirradiations dans des champs
mixtes de neutrons et de rayonnement gamma. Parmi
elles, lesdeux réacteursa coeur métallique, Caliban et
Prospero, ont été congus pour la réalisation d'études
de neutronique, de criticité et de durcissement élec-
tronique.

Le spectre en neutrons du réacteur Caliban a été
étudié par le passé par le biais de mesures d'activation
et de simulations. Ces mesures ont été complétées
et interprétées récemment a l'aide d'outils logiciels
permettant de progresser dans la connaissance du
spectre, en prenant notamment en compte les corré-
lations existant entre les dosimeétres et en associant
des incertitudes aux fluences évaluées [1].

Le réacteur Caliban

Caliban est un réacteur métallique cylindrique
(figure 1) de petite dimension (diametre de 19,5 cm
et hauteur de 25 cm). Il est constitué d'un alliage
de molybdéne et d'uranium hautement enrichi en
uranium-235. Quatre barres de contréle constituées
du méme alliage permettent de le piloter selon deux
modes: stationnaire ou pulsé. Un laboratoire de dosi-
métrie est dédié aux expériences sur le réacteur:
il dispose notamment de spectrometres gamma et X
permettant des mesures a bas bruit de fond.

Les outils de simulation utilisés

Une description de Caliban a été publiée sous
forme de benchmark [2], comportant notamment une
modélisation détaillée du réacteur sous les codes de
transport de particules TRIPOLI-4 et MCNP.

Le logiciel FISPACT [3] développé par lUKAEA
(Royaurme-Uni) est un code de calcul d'activation
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permettant de traiter les réactions induites par
neutrons.

Le logiciel UMG [4,5] développé par le PTB
(Allemagne) est constitué de deux codes, Maxed et
Gravel, permettant de produire une estimation d'un
spectre neutron a partir d'un ensemble de mesures
d'activation et d'un spectre d'entrée. Maxed recherche
le spectre correspondant au maximum d'entropie du
systeme, en tenant compte des contraintes imposées
par les mesures. Gravel applique une méthode des
moindres carrés itérative, utilisant un algorithme de
type SAND-II modifié [6].

Figure 1. Vue du réacteur Caliban non capoté; en médaillon, muni de son capot.



Comparaisons expériences-calculs

Les mesures ont été réalisées dans la cavité du
réacteur, en mode stationnaire ou en mode pulsé, pour
quatorze réactions d'activation et cing réactions sur
chambres a fission (figure 2). La normalisation par
rapport a la puissance du réacteur a été réalisée a
l'aide de différents moniteurs: chambres a fission,
dosimetres indium et photomultiplicateurs.

Des calculs d'activation réalisés a 'aide des logi-
ciels TRIPOLI-4 et FISPACT ont été comparés aux
résultats expérimentaux. Les écarts calculs-mesures
et les écarts entre les deux codes restent faibles
(<10 %) pour la plupart des réactions d'activation, les
écarts plus importants s'expliquant par l'utilisation
de bibliotheques de données nucléaires (EAF2007
et IRDF2002) et de méthodes de calculs différentes
entre les deux codes.

Les codes Maxed et Gravel ont été mis en oeuvre
pour reconstruire le spectre en cavité de Caliban a
partir des mesures de dosimetres a activation et de
chambres a fission. En utilisant un spectre d'entrée
calculé avec TRIPOLI-4, la convergence est bonne
pour les deux codes. En revanche, si un spectre plat
est utilisé en entrée, seul Gravel converge convena-
blement.

Le spectre évalué a 'aide de ces mesures et des
calculsdereconstruction associés ont été utilisés pour
obtenir une estimation réactualisée des parametres
intégraux du spectre en cavité, tels que la fluence
totale, la fluence équivalente a 1 MeV dansle silicium,
qui sont notamment des grandeurs d'intérét pour les
études de durcissement électronique.

— Gravel |
— Maxed

10° 10* 103 10?
Energie [MeV]

10" 10° 10" 102

Figure 3. Spectre en neutrons dans la cavité du réacteur Caliban:
reconstruction avec Gravel et Maxed a partir d’'un spectre calculé avec le
code TRIPOLI-4.

Conclusion

Le présent travail a permis de montrer l'effica-
cité du logiciel UMG pour reconstruire le spectre
neutronique en cavité du réacteur Caliban, a partir
de mesures réalisées avec des dosimeétres a activa-
tion et des chambres a fission. Cette étude contribue
a améliorer la connaissance du spectre produit et
permet donc une meilleure interprétation des diffé-
rentes expériences réalisées aupres duréacteur.

Actuellement de nouvelles mesures sont envi-
sagées et de nouveaux outils logiciels étudiés pour
progresser encore dans ce domaine. Il s'agit notam-
ment de pouvoir tenir compte des incertitudes
associées aux mesures et aux données nucléaires
utilisées dans les codes.
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Figure 2. Exemple de chambres a fission et de cibles d’activation
utilisées pour la caractérisation du spectre en neutrons.
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Les propriétés physiques et chimiques des films colloidaux, systémes constitués de
nanoparticules (NP) interconnectées en surface, dépendent de la fraction volumique des
NP, de leurs propriétés intrinséques et de la nature de leurs interconnexions. Les voies
chimiques pour I'élaboration de ces nanocomposites sont diverses (précurseurs, solvants...)
et engendrent différents types de contacts entre NP. La nature des liaisons chimiques au
niveau des nanocontacts peut étre établie par spectroscopie, mais cette technique ne permet
pas de caractériser la cohésion/élasticité du solide qui est directement liée a la rigidité des
nanoconnexions entre les NP. Nous utilisons ici une technique basée sur la génération et

la détection par laser femtoseconde d'une onde acoustique a I'échelle nanométrique pour
évaluer la rigidité des contacts entre NP. Nos mesures ont permis de mesurer la vitesse
acoustique dans les matériaux étudiés et d'en déduire les modules élastiques et coefficients

de rigidité des nanocontacts.

Résultats expérimentaux

Afin de montrer l'influence de la nature des
liaisons entre NP sur 1'élasticité d'une assem-
blée de nanoparticules, les mesures ont été
réalisées sur différents types d'échantillons [1].
Les systémes étudiés sont des films colloi-
daux d'environ 200 nm d'épaisseur déposés par
trempage-retrait (dip-coating) sur du silicium
recouvert d'une couche de platine. Les NP qui
les constituent ont un diameétre de 10 nm et sont
interconnectées soit par des liaisons de type Van
der Waals (VdW) (échantillons 1 et 2), soit par des
liaisons hydrogene ou covalente (H/C) (échan-
tillons 3 et 4). La transformation des groupements
chimiques liés par des liaisons VdW en H/C, déja
démontrée, est réalisée selon deux procédés
notés 1 et 2. L'indice et 1'épaisseur des films sont
évalués par ellipsométrie. Trois échantillons
de «référence» ont également été testés, l'un
constitué de silice polymérique (échantillon 5), un
second (échantillon 6) réalisé par PVD (Physical
Vapor Deposition), et le troisiéme d'une couche
de platine déposée sur silicium (échantillon 7).
Toutes leurs caractéristiques sont récapitulées
dans le tableau 1.

Le principe de la technique, dite d'acoustique
picoseconde, que nous avons utilisée pour cette
étude est décrit sur la figure 1. L'impulsion laser
pompe génere une impulsion acoustique dans
le film de platine qui est transmise dans le film
colloidal. Larésonance mécanique du film module
dans le temps la réflectivité optique R du maté-
riau qui est mesurée grace au faisceau sonde issu
du méme laser. La figure 2 présente les spectres
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des évolutions de R(t), donnant les modes de
résonance fondamentaux f, et les premiers
harmoniques f,. Ces fréquences vérifient:

_ Ve oy —
fn—(2n+l)ﬁ oun=01...

Hest1'épaisseur du film et V, est la vitesse acous-
tique longitudinale.

La détermination des fréquences propres
permet de déterminer V;, (tableau 1) et d'évaluer le
module élastique M= pV,,? connaissant la densité
p calculée a partir des indices (n) mesurés. Le
module de I'échantillon de référence My = Mg, pvp
est en accord avec la littérature [2], Mg est quant
a lui plus petit, car plus poreux, et les autres M,
sont plus faibles que la celui de silice fondue
(M = 78 GPa). Le décalage vers les hautes
fréquences des modes élastiques des solides colloi-
daux montre bien l'augmentation de l'élasticité
lors du passage de nanocontacts VAW a covalents.

/\ Pompe

J \
Photo‘detecteur -/\
4
S

ARR %

N =

Sonde

Platine (100 nm)

Silicium

Figure 1. Principe de I'expérience pompe-sonde.
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Tableau 1: Caractéristiques des nanoparticules et des films.

Discussion

Les théories de 1'élasticité des assemblages
granulaires prédisent les dépendances des
constantes de Lamé A et p sur lesrigidités normale
k, et transverse k, des contacts:

A= =22 (k,—k,) (2k, +3. k)

5.md 10.md
ol z est le nombre de contacts moyen entre nano-
particules, ¢ la fraction volumique solide et d

. \ . 6
le diametre des particules. Comme M= A + 2u et A\ échantillon 1
p— (p m / (7. d3/6) (m est la masse individuelle des s
,ona:
— ¢ 2
kn+(2 © 4}
Vi, - f 0+ (2/3)k, g /\/\
P . 3
Z 3}
zpeut étre estimé a partir de la connaissance dela g * .
densité.Icinousavons z=4,6. Ainsi, desmesuresdes © 2 : 4
modules M, nous déduisons le coefficient élastique E * . s
effectif des nanocontacts k., =k, +2/3k,, donné 1 . '
dans le tableau 1. Les valeurs obtenues sont en * . &
accord avec la nature chimique des contacts. Pour 0 ‘
5 10 15 20 25

avoir 'énergie d'interface, nous employons ensuite
le modeéle de Derjaguin-Muller-Toporov [3] qui
exprime P, la force appliquée au contact, a partir
du module d'élasticité K des sphéres en contact,
du rayon effectif r et de 1'énergie d'interface y:
P=Ka’/r - 2ary, ou a est le rayon de la surface de
contact. En considérant qu'a 1'équilibre la force
entre deux NP est nulle (P = 0) et que k, = dP/do
(0étant l'enfoncement §=a?/r), nous obtenons que
la rigidité effective de contact normale k, vaut
k, = 3Ka. Connaissant k., et utilisant la relation

=[2(1-v)/ (2 - v)].k,, nous pouvons alors estimer
lerayon de contact et donc déterminer l'énergie de
surface des nanocontacts. Les y/2 (les énergies de
surface) trouvées sont reportées dans le tableau 1.

Conclusion

L'étude sur l'élasticité de l'assemblage des NP
par des techniques opto-acoustiques ultrarapides
donne desinformations sur la rigidité des contacts

Rigidité Rigidité
Vitesse du Module B "
chantillon Nature Caractéristiques optiques Fréquences propres effective du | effective du
son élastique
contact NP | surface NP
Para H=2nm n=0,01 porosité P ', (GHz) 1(GHz) Vi, (err.5%) Kot
mesur

Unité nm % GHz GHz m/s GPa | /m?

1 SIQINP(VD.W) 191 1,21 55 1,5 4,6 1159 13 34 0,0017
film natif

2 SIO:NP(YDW) 210 1,21 55 1,7 5,1 1428 2,0 51 0,006
film natif

Slosz’('—!/v) 194 1,22 54 2,6 7,7 2005 4,0 100 0,046
procédé 1

4 SIO’N',)(H,/V) 210 1,21 55 2,2 6,4 1820 3,2 83 0,026
procédé 2

Sio,
5 o 176 1,4 12,7 54 17 3970 30,3
Polymérique
_ Si0,-PVD 200 1,45 1,4 6,7 20,1 5360 63

interparticulaires et sur 'énergie de surface des
NP via des mesures de vitesse acoustique. Grace
a une chimie des NP contrélée et caractérisée
(VAW versus liaison H/C), nous mettons claire-
ment en évidence le réle clé de la physico-chimie
des nanocontacts sur les propriétés élastiques de
films colloidaux.

Fréquence (GHz)

Figure 2. Transformées de Fourier (TF) de la réflectivité induites par le laser
en fonction du retard pompe-sonde en fonction de la fréquence.
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Les mécanismes de dégradation de I'interface LiNi,,Mn, ,0,/électrolyte sont identifiés lorsque des compositions
électrolytiques a base de carbonates d’alkyles sont employées. L'utilisation du noir de carbone comme matériau
d’électrode met en évidence la contribution électronique a la formation de l'interface cathode/électrolyte. Une
comparaison des électrolytes a base de carbonate d’éthyléne (EC) et de carbonate de propyléne (PC)

(LiPF;, TM) montre une capacité accrue de I'électrolyte a base de EC a former des films de passivation couvrant
de la matiére active via des processus faradiques grace a une bonne stabilité vis-a-vis de I'oxydation. Ainsi, les
cyclages en cellules LiNiy,Mn, .0,/Li confirment la supériorité des électrolytes a base de carbonate d’éthyléne

EC dans la formation des couches de passivation, menant a des pertes d’énergie réduites et a un plus grand
rendement faradique. Cette étude se concentre donc sur la relation liant tenue a I'oxydation des électrolytes et

leur capacité a protéger I'interface positive selon leur nature chimique.
a batterie Lithium-ion (Li-ion) est pressen-

I_ tie comme étant un dispositif de stockage

de I'énergie compétitif pour des applications

dans le véhicule électrique (VE), les véhicules

hybrides électriques (VEH) ou des dispositifs photo-

Oxydation de I’électrolyte

Les calculs ab initio en phase gazeuse sur les
moléculesisolées EC et PC confirment les mesures
expérimentales réalisées sur électrode de platine
inerte et homogeéne. EC est plus stable vis-a-vis de

voltaiques amenés a se développer dans le futur. Un
accumulateur Li-ion comprend deux électrodes a
base de composés d'intercalation et un électrolyte
qui assure le transfert ionique (Li*) entre I'anode et
la cathode (figure 1a). Les récents développements
au CEA-LITEN au niveau des matériaux d'électrode
positifs ont amené a la formulation d'un oxyde de
type spinelle dont la composition est LiNiy ,Mn, ¢O,.
Ce composé est un matériau potentiellement inté-
ressant non seulement pour des dispositifs 5V a
haute énergie, mais également pour des dispositifs
3 Vaforte puissance. Cependant, le développement
des cellules utilisant des matériaux haute tension
est limité par l'instabilité a haut potentiel (E>4,5V
par rapport au couple Li"/Li) des constituants de
'électrolyte (solvants organiques et sel de lithium).
Dans le but d'améliorer la stabilité de la solution
électrolytique, il est d'abord nécessaire d'identi-
fier les mécanismes de décomposition chimiques
et électrochimiques de ces composés et leur impact
sur les performances en cyclage. Prenant appui sur
une technologie 4 V aujourd’hui largement répan-
due, les compositions électrolytiques les plus
courantes, décrites sur la figure 1b, restent des
mélanges de carbonates d'alkyles cycliques (EC,
PC) avec des carbonates d'alkyles linéaires comme
le DMC.

Interface 5V

Anode Li,Tis0,,
Charge Rapide
Sécurité

Electrolyte Liquide
Tranfert ionique

Cathode LiNi,,Mn, ;0,
Energie
Puissance

[b] Electrolyte liquide [c] Electrode composite

F Noird bone :
-0 o oir de carbone :
OYO OY J\ + F»/,,,*,,‘.\\F conducteur électronique
o ) ~o” o7 YoEgNe i
EC PC DMC F i~ PVdF: liant
LiPFg LiNigaMn, 0, :
Sel de lithium matiére active

Solvants

Figure 1. Accumulateur Lithium-ion 5V.
(a): fonctionnement en décharge d’un accumulateur Lithium-ion — (b): solvants
électrolytiques, sel de lithium — (c): électrode composite.
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l'oxydation non seulement en mélange simple, mais
également en mélange binaire avec DMC.

Une comparaison des potentiels d'oxydation
des électrolytes sur le conducteur électronique
noir de carbone et sur 1l'électrode composite
LiNi, ,Mn, (O, démontre également que les couples
redox du manganése (Mn*'V/Mn/Mn*) et du
nickel (Ni*IV/Ni*/Ni"T) ne catalysent pas la décom-
position oxydative du solvant électrolytique. La
décomposition de l'électrolyte est alors essen-
tiellement liée a une haute valeur de potentiel
(E> 4,5V par rapport au couple Li"/Li).

L'électrolyte EC/DMC, LiPF, (1M) présente une
plus grande résistance a 'oxydation que PC/DMC,
LiPFg (1M). Cependant, l'oxydation de I'électrolyte
n'est pas le seul mécanisme responsable des pertes
d'énergie des accumulateurs Li-ion, et il apparait
alors nécessaire de s'intéresser plus généralement
ala dynamique de l'interface cathode/électrolyte.

Dynamique de l’'interface et performances
en cyclage

Les couches de passivation organiques
formées par chimie et électrochimie a l'interface
cathode/électrolyte s'épaississent avec la durée
de stockage, la température et le nombre de cycles
selon le modele SPI (Solid Permeable Interface). La
mise en évidence de la contribution électronique
ala dynamique de l'interface est rendue possible
par l'utilisation du noir de carbone. L'oxydation de
I'électrolyte génere des ions et des radicaux qui
se combinent avec les molécules de solvant pour
former des polymeéres sur LiNi, ,Mn, (O, (figure 2).

Figure 2. Chimie et électrochimie des interfaces.
(@): noir de carbone/électrolyte — (b): LiNi, ,Mn, (O /électrolyte.

L'électrolyte PC/DMC, LiPFg (1M) forme des couches
de passivation faiblement couvrantes de la matiére
active comparé a EC/DMC, LiPF; (1M) en raison
d'une oxydation prononcée a 5 V générant du CO,
en grandes quantités. Les pertes d'énergie et les
faibles rendements faradiques sont également
induits par une dissolution partielle du maté-
riau d'électrode positif sous forme d'ions Mn?* et
Ni?* dans l'électrolyte [1]. Dans le cas de PC/DMC,
le film organique ne couvre pas suffisamment
l'électrode pour stopper sa dissolution. EC/DMC
présente une plus grande capacité a former des
films de passivation couvrants par des proces-
sus faradiques, limitant ainsi les pertes d'énergie
des accumulateurs LiNi, ,Mn, ;O,/ Li lorsque le
régime de charge/décharge est suffisamment lent
(<1 heure) (figure 2).

Conclusion

Les produits de décomposition du solvant et du
sel de lithium sur LiNi, ,Mn, (O, sont de type ROM,
ROCO,M (M=Li,Mn,Ni), LiF, Li,PF,0,, des polycar-
bonates et des polyéthers. Ces composés sont
formés chimiquement sur le matériau nucléo-
phile LiNij ,Mn, ;0, et par décomposition du sel
de lithium LiPFg. L'application de hauts potentiels
(>4,7V par rapport au couple Li"/Li) lors de la pola-
risation anodique provoque une polymérisation de
ECetde PC, tandis que DMC forme des oligomeéres.
L'électrolyte EC/DMC, LiPF; (1M) montre une
grande résistance vis-a-vis de l'oxydation sur les
matériaux d'électrode positifs testés et une propen-
sion a protéger l'interface 5V par la formation de
films organiques couvrants de la matiére active.
Naturellement, les électrolytes a base de EC assu-
rent de meilleures performances a haut potentiel
par rapport a leurs équivalents a base de PC[1,2].
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Vers une description atomistique
de la décomposition des materiaux

I D. MATHIEU / CEA — Le Ripault

En vue d’aboutir a un potentiel réactif classique utilisable pour simuler des réactions
chimiques dans des matériaux organiques variés, une approche originale est présentée.
Elle conduit a des énergies de réaction nettement améliorées par rapport aux valeurs que

prévoit le potentiel ReaxFF.

n matériau organique peut subir des

modifications chimiques. Selon les cas, on

cherche a s’en prémunir ou au contraire
- dans le cas des explosifs — a les maitriser pour
les provoquer au moment voulu. Leur description
repose en général sur des cinétiques empiriques
propres a la substance considérée. Pour certains
types d'explosifs, des hypothéses simplificatrices
permettent de relier les parametres de ces ciné-
tiques a la structure moléculaire et de prévoir
ainsi la sensibilité de nouveaux composés [1].
Cependant, seules des simulations atomistiques
permettent d'aborder la réactivité dans un cas
général.

Ces simulations reposent sur un potentiel,
autrement dit un modele permettant de calculer
I'énergie d'un ensemble d'atomes connaissant
leurs positions. Pour accéder aux principales

caractéristiques des réactions chimiques, a savoir
leurs énergies et leurs barriéres d'activation, il
suffit en fait de pouvoir appliquer le potentiel a
deux types de configurations: les états d'équi-
libre et les états de transition. Le recours a la
mécanique quantique est en principe nécessaire
en raison du réle primordial des électrons dans
toute réaction chimique. La complexité inhérente
a cette théorie ne permet cependant pas de simu-
ler des systemes dotés de nombreux degrés de
liberté en tirant un parti efficace des architec-
tures massivement paralléles, d'ot l'intérét de
ReaxFF, un modeéle dont la particularité est de
fournir des expressions explicites pour l'énergie
d'un systeme sans passer par le calcul quantique
de sa structure électronique [2].

Cependant, ces expressions dépendent de tres
nombreux parametres calés afin de restituer des

Composante
hors-équilibre

Figure 1. Développement
d’un potentiel réactif a partir
d’'un modele de référence

qui coincide avec le potentiel
exact pour les géométries
d’équilibre. La différence
constitue la composante hors-

34 SCIENCE DES MATERIAUX

équilibre.



Enthalpies calculées [kcal/mol]

Retour sommaire

-100

T T T T
O Modele ReaxFF
100 1 @ Nouveau modéle o DD - i
o [m]
a ]
[} o o
[m]
o ]
0 4
[m]
O
0O
o
m o =
¥ o 1
[}
@
g
O
= [ )
-200 14 I I I ]
-200 -100 0 100

Enthalpies mesurées [kcal/mol]

énergies abinitio calculées sur de petits systémes.
Elles conduisent alors a des résultats irréalistes
pour des atomes dans des environnements tres
différents de ceux représentés dans ces systémes
modeles. Afin de garantir au mieux la transfé-
rabilité du potentiel, autrement dit sa capacité
a décrire des systemes tres différents, il parait
judicieux de mettre a profit la disponibilité de
nombreuses données pour les structures stables
afin d'établir un modeéle de référence, a complé-
ter par la suite avec un terme correctif non nul
pour les configurations non stationnaires, comme
illustré sur la figure 1. Cette approche permet en
outre de s'affranchir du biais induit par le fait que
les données sur les états de transition sont moins
nombreuses que celles sur les états d'équilibre.

Par ailleurs, en ce qui concerne la modé-
lisation de la distribution électronique, une
formulation basée sur les transferts de charge
entre sites permet de remédier a certaines
limitations des modeles existants, comme celui
utilisé par ReaxFF, au niveau de la description
de la séparation des charges lors d'une dissocia-
tion homolytique [3], correspondant a la rupture
symétrique d'une liaison covalente avec forma-
tion de deux radicaux.

Enfin, pour les interactions a courte portée,
ReaxFF repose sur un trés grand nombre
(plusieurs centaines) de parametres empiriques,
quil est souvent nécessaire de recaler pour un
nouveau matériau. En fait, chaque type d'inte-
raction nécessite son propre jeu de parameétres,
etlenombre d'interactions a Natomes croit expo-
nentiellement avec N. Pour les hydrocarbures,

Figure 2. Enthalpies de
formation calculées par
ReaxFF et par le nouveau
modele [4], comparées aux
valeurs expérimentales.

3 fonctions suffisent a décrire les interactions a 2
atomes (HH, CC et CH), mais il en faut 6 pour celles
a3atomes (HHH, HHC, HCH, HCC, CHC, CCC). Pour
s'affranchir de la prolifération des parametres
a laquelle on est confronté dés N = 4, des lors
que divers éléments (CHNO...) sont requis, il est
souhaitable de se limiter a N = 2, autrement dit a
un potentiel de paires [4].

Aussi radicale que puisse sembler cette
approximation, elle n'empéche pas l'obtention
de résultats améliorés par rapport au potentiel
ReaxFF (figure 2) qui incorpore une pléthore de
termes a 3 et 4 atomes. En réalité, le caractere
multi-atomes des interactions est pris en compte
via la dépendance du potentiel par rapport aux
charges et ordres de liaison qui dépendent de la
globalité du systeme.

La modélisation dans un cadre classique des
forces entre atomes lors de réactions chimiques
en est encore a un stade de développement préli-
minaire. Néanmoins, divers résultats prometteurs
sont obtenus, aussi bien au niveau des forces de
Coulomb résultant directement des charges qu'au
niveau des forces entre atomes chimiquement
liés. Ils constituent par ailleurs une base pour
des méthodes moins empiriques d'estimation des
propriétés thermochimiques.
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Proprietées de couches magnetiques
a anisotropie en hélice

I M. GLOANEC - S. DUBOURG - F. DUVERGER - D. PLESSIS - A. BONNEAU-BRAULT / CEA — Le Ripault

Les couches minces magnétiques sont employées dans des dispositifs hyperfréquences

pour les applications de télécommunications (substrats d’antennes, inductances planaires,
filtres). Leurs performances sont intimement liées a ’homogénéité de leurs propriétés obtenues
pendant la phase d’élaboration. Le cas typique d’'une couche mince avec une anisotropie «en
hélice» imposée pendant la fabrication est présenté ici. Une méthode originale d’évaluation de
la dispersion d’aimantation générée a été développée. Elle démontre le trés bon accord

entre les cas expérimentaux et les cas calculés via un modéle micromagnétique 1D.

e développement de matériaux magnétiques
L avec de forts niveaux de perméabilité, p, sur

une large gamme de fréquence, est un des
principaux challenges pour le développement d'ap-
plications hyperfréquences. L'idéal est de pouvoir
piloter leurs propriétés via un champ électrique.
Cette agilité fréquentielle est obtenue dans des
matériaux multi-ferroiques naturels ou artifi-
ciels présentant des propriétés ferroélectriques
et magnétiques liées.

Pour autant, développer des matériaux «tradi-
tionnels» ferromagnétiques reste dun grand
intérét. Parmi eux, les matériaux amorphes ou
nanocristallins compensent leur manque d'agi-
lité par de fortes perméabilités. Leur fréquence
de résonance, F,, qui détermine la fréquence de
travail du dispositif, se situe entre 1 et 2 GHz.
Cette fréquence dépend directement d'une
grandeur appelée anisotropie magnétique. Elle
est représentée par un vecteur H,, fonction de
la nature du matériau, de sa structure, et plus
généralement de son histoire (mode de dépét,

Rotation continue

Figure 1. Profil d’anisotropie en hélice induit lors de I'étape de dépot.
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traitement thermique...). Son orientation est la
direction privilégiée de l'aimantation et son inten-
sité impose la fréquence de résonance. Dans le cas
d'un échantillon parfaitement homogéne, cette
derniére s'exprime par: F, = ;7,/ 4xMH, ou y:zlﬂ ,
avec yle rapport gyromagnétique de l'électron, et
M, l'aimantation de saturation.

Pour aller au-dela de 2 GHz, ces matériaux
doux sont associés a d'autres matériaux (isolants
ou métalliques, paramétriques ou antiferroma-
gnétiques) dans des structures multicouches [1].
Cette stratification accroit l'anisotropie par des
couplages de surface. Les valeurs de perméabi-
lités atteintes se dégradent rapidement lorsque
le matériau doux est hétérogéne, notamment
lorsque son anisotropie fluctue en orientation
ou en intensité.

Pour aller en deca de 1 GHz, peu de solutions
existent. Les plus efficaces consistent a pratiquer
unrecuit de la couche mince sous un champ magné-
tique tournant dont la fonction est de rendre
aléatoire et isotrope la répartition des champs
d'anisotropies locaux [2]. Ainsi distribués, ils se
compensent et géneérent une anisotropie «effec-
tive » moins intense. Contrairement aux matériaux
dédiés aux applications a hautes fréquences, la
dispersion d'anisotropie est alors recherchée.

Un systéme modéle et une analyse
originale de sa dispersion

Dans cette étude, nous avons fabriqué des
couches magnétiques amorphes avec une aniso-
tropie tournante dans l'épaisseur de la couche.
Celle-cia été obtenue par une rotation continue du
substrat pendant l'étape de dépét (figure 1). L'axe
d'anisotropie est imposé par un champ magnétique
extérieur fixe induisant un profil d'anisotropie en
hélice. Chaque échantillon mesure 800 nm d'épais-
seur tandis que le nombre de rotations effectuées
varie de 0 a 16 tours.
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Les objectifs étaient multiples [3]:

» réduire I'anisotropie «effective » de la couche;

» valider une nouvelle méthode trés générale
pour mesurer la dispersion d'aimantation;

» corréler ces résultats avec un modéle micro-
magnétique 1D.

La perméabilité des échantillons a été mesu-
rée par la méthode de perturbation de spire sur
laquelle a été implémenté un goniometre motorisé
de maniere a effectuer une succession de mesures
a différents angles dans le plan (figure 2). On
montre que la variation angulaire de l'intégrale de
la partie imaginaire de la perméabilité 1" pondérée
par la fréquence f se décrit simplement a partir de
deux termes notés a, et b,, soit:

1(¢)= " (9.) f f =Ll 1-a,c08(29)-bsin(2¢)}/2

De ces deux termes, on déduit la direction de
l'anisotropie «effective » égale a arctan(a,/b,) et
un terme de dispersion angulaire de 'aimantation
D=(a,?+b,?)/2. D tend vers 1 pour une couche dont
l'aimantation est parfaitement alignée dans la
méme direction en tout point, et vers 0 pour une
répartition d'aimantation isotrope.

Comparaison expérience et modéle

Sur la figure 3 sont présentées les mesures de la
dispersion en fonction du nombre de tours [1]. Pour
un nombre de rotations faible, l'aimantation suit
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Figure 3. Dispersion angulaire mesurée
et calculée en fonction du nombre de rotations.
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Goniométre
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Figure 2. Photo et schéma de principe de la spire en rotation.

parfaitement le profil en hélice imposé par l'ani-
sotropie, et le terme D diminue progressivement.
La dispersion de l'aimantation est optimale pour
environ une demi-rotation pendant le dépét. Pour
un nombre de tours élevé, la dispersion s'estompe
et Dretend vers 1. Ce résultat est en accord avec
le calcul micro-magnétique 1D (courbe rouge de la
figure 3) qui tient compte de l'ensemble des éner-
giesdu systeme, c'est-a-dire l'énergie d'anisotropie
en hélice qui distribue les axes d'anisotropies, et
d'un terme, dit d'échange, qui force au contraire l'ai-
mantation a s'aligner dans une méme direction [4].

L'anisotropie effective de la couche passe de
15 Oe sans rotation a 7 Oe aprés 16 tours. Cette
réduction est trés significative méme si une
anisotropie parfaitement évanescente n'a pu étre
obtenue.

Conclusion

Laréalisation d'un systeme modele de couches
minces a permis de valider une méthode de carac-
térisation trés générale de la dispersion angulaire
de l'aimantation dans des couches minces. Cette
technique pourra étre mise a profit pour optimiser
des matériaux dédiés aux applications hyperfré-
quences.
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Fragmentation
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de céramigues de blindage
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P. FORQUIN / Laboratoire d’étude des microstructures et de mécanique des matériaux, Université de Lorraine, lle du Saulcy, Metz

Les céramiques sont souvent employées dans les systémes de protection malgré leur nature
fragile qui les expose a une fragmentation intense en cas d’impact balistique. Les modéles
couramment utilisés décrivent mal cet aspect du comportement. Dans cette étude, la
machine GEPI du CEA—Gramat a été utilisée pour caractériser finement le comportement
d’une alumine en traction a trés haute vitesse de chargement. De plus, des simulations
numériques ont été menées avec un modéle d’endommagement décrivant les mécanismes
élémentaires activés au cours de la fragmentation des matériaux fragiles.

es céramiques sont utilisées dans les blin-
L dages depuis les années 1960. Cette famille

de matériaux offre des avantagesindéniables
en comparaison de blindages métalliques: gain de
masse, dureté élevée qui permet d'endommager
le projectile des les premiers instants de l'impact.
Toutefois, les céramiques souffrent d'une résis-
tance en traction environ dix fois inférieure a leur
résistance en compression, ainsi que d'une ténacité
trés faible. Lors d'un impact, ce caracteére fragile
se traduit par une fragmentation intense que les
modeles actuels peinent a décrire.

Un nouvel essai de caractérisation du compor-
tement en traction dynamique a été développé:
il permet de valider une approche de modélisa-
tion basée sur la description micromécanique des
phénomenes gouvernant le processus de fragmen-
tation des matériaux fragiles.

référence face libre

Electrode 1
Isolant
Electrode 2

L=

Etude expérimentale de la fragmentation
d’une alumine

Une alumine dense a été soumise a des essais
d'écaillage grace au moyen expérimental GEPI
(Générateur électrique de pression intense). Ce
dernier repose sur un concept développé par les
laboratoires Sandia aux USA, qui met a profit les
profils spécifiques du courant électrique pour
générer des rampes de pression dans les maté-
riaux. Le principe consiste a faire passer une forte
impulsion de courant dans des électrodes plates
générant ainsi un champ magnétique intense.
Leur association conduit a l'application de forces
volumiques de Laplace au sein des électrodes
(figure la). La décharge contrélée du courant
permet de créer une rampe de compression s'éta-
lant sur environ 550 ns [1]. Dans les essais dits
«d'écaillage », I'impulsion de compression trans-

[y

Zone fragment
~=

Temps

mag

WILILL
31q1] adeq

Eprouvette

Electrode

Distance

Figure 1. (a): Schéma en coupe de la partie terminale du GEPI illustrant le principe utilisé pour la génération du chargement

dynamique — (b): Diagramme de marche de I'essai d’écaillage.
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Figure 2. (a): Analyse post mortem par microscopie optique et électronique a balayage d’une éprouvette d'alumine en limite d’écaillage et comparaison
avec le facies endommagé prévu par simulation — (b): Comparaison des signaux de vitesse expérimentaux et numériques pour trois essais GEPI.

mise al'alumine se propage jusqu'a la face arriere,
libre de contrainte, ou elle se réfléchit. Le croise-
ment d'ondes de détente au coeur de l'éprouvette
active le processus de fragmentation (figure 1b).
Au contraire de l'essai d'écaillage par impact de
plaque, l'essai GEPI permet de calculer précisé-
ment la vitesse de déformation, en tout point et
a tout instant, grace a l'augmentation progres-
sive du chargement. Une mesure de vitesse est
réalisée au niveau de la face libre de I'éprouvette.
Ce signal permet de calculer la résistance dyna-
mique du matériau et il renseigne aussi sur la
cinétique d'endommagement. Une mesure témoin
est généralement réalisée sur l'électrode opposée
(figure la).

Cing essais ont été conduits a différents niveaux
de sollicitation. Les résultats ont montré une sensi-
bilité de larésistance a la vitesse de chargement:
une contrainte ultime de 408 MPa a été atteinte
a 49005, alors que 'on obtient 520 MPa pour un
essaimené a 21 50051 [2]. Cette sensibilité n'avait
pu étre mise en évidence par impact de plaque. La
maltrise des conditions expérimentales a aussi
permis de récupérer une éprouvette en limite
d'écaillage:le chargement a initié une fissuration
multiple au coeur de l'éprouvette, mais il a été
suffisamment limité dans le temps pour figer le
processus de fragmentation avant la coalescence
des fissures (figure 2). Ces données expérimen-
tales sont autant d'éléments de validation pour
une approche de modélisation.

Modélisation micromécanique de la
fragmentation des céramiques

Le modele de fragmentation développé par
Denoual, Forquin et Hild [3,4] a été utilisé pour
simuler la rupture dynamique de l'alumine. Cette
approche s'appuie sur une description statis-
tique de la population de défauts répartis dans
la microstructure. Le modéle inclut aussi dans sa
formulation les notions d'initiation, de propaga-
tion des fissures et d'occultation des défauts situés
dans leur voisinage. Tous les essais ont été simulés

par éléments finis; les profils expérimentaux et
numériques de la vitesse relevée sur la face libre
sont comparés sur la figure 2b pour trois d'entre
eux. L'augmentation de résistance avec la vitesse
de déformation, 'étendue de la zone endommagée
ainsique la cinétique d'endommagement sont bien
reproduites par la simulation [5].

Conclusion

Les essais d'écaillage de céramiques de blindage
par impact de plaque ne permettent pas de déter-
miner avec précision la vitesse de déformation au
moment de l'initiation de 'endommagement dyna-
mique. Cette donnée essentielle a pu étre obtenue
a partir d'essais réalisés sur la machine GEPL
La résistance en traction d'une alumine a ainsi
montré une sensibilité importante a la vitesse
de chargement. De plus, la récupération d'une
éprouvette partiellement endommagée a donné
un apercu unique du processus de rupture dyna-
mique. Ces données ont servi a la validation d'une
modélisation micromécanique de la fragmentation
dynamique des alumines.
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des ecoulements compressibles
multi-matériaux avec glissement

/ CEA—DAM Tle-de-France

a simulation d'écoulements compressibles

a plusieurs matériaux est essentielle

aux applications du CEA/DAM. Citons
par exemple la mise en ceuvre d'explosifs en
détonique ou de lasers intenses en fusion par
confinement inertiel, qui font interagir des maté-
riaux ayant de grands contrastes de densité ou de
compressibilité, et qui sont soumis a de grandes
déformations. De plus, les codes de calcul doivent
étre couplés a une physique complexe et s'adapter
a de nouvelles architectures informatiques. Ceci
demande une souplesse a la fois de l'informatique
et de la méthode numérique. Nous proposons le
schéma VFFC-NIP qui est de type Volumes
Finis a variables centrées, destiné a résoudre
les équations d’Euler compressible. Dans un
contexte industriel ou l'on utilise des équations
d'état réelles, nous souhaitons simuler des écou-
lements laminaires sans diffusion moléculaire.
Pour traiter ce type d'écoulements, nous considé-
rons donc des interfaces séparant des matériaux
non miscibles. Dans ce contexte, nous permettons
aux matériaux de glisser les uns par rapport aux
autres, comme dans le cas de l'air et de l'eau par
exemple.

A l'inverse d'une méthode lagrangienne dont
le maillage suit le mouvement de la matiere, une
méthode eulérienne nécessite de calculer des
flux des quantités conservées (masse, quantité
de mouvement, énergie totale) entre les mailles,
et de déterminer le mouvement des interfaces
sur un maillage fixe. Les flux numériques sont

CALCUL NUMERIQUE

exprimés entre deux volumes, chacun étant asso-
cié a un état thermodynamique [1]. Dans le cas
de mailles pures (contenant un seul matériau), ce
flux est bien défini. En revanche, dans le cas des
mailles mixtes (contenant plus d'un matériau), il
est nécessaire d'y calculer une valeur moyenne
de la pression et de la vitesse. Cecirend cepen-
dant moins naturelle l'introduction de modeles
de sous-maille tels que le glissement ou la tension
de surface.

L'intérét de notre approche est d'écrire une
loi de conservation pour chaque matériau dans
une maille mixte, en exprimant une condition de
contact entre les matériaux sous la forme d'un
flux, comme pour les mailles pures. Ceci permet
de calculer la vitesse des interfaces et d'autori-
ser le glissement .Cette démarche est rendue
possible par la définition de variables spécifiques
a chaque matériau (vitesse, densité, énergie
totale), y compris dans une maille mixte. A titre
d'illustration, nous présentons sur la le
cas d'un choc de forte intensité se propageant
dans del'eau et interagissant avec une bulle d'air
qui va étre fortement déformée et comprimée.

L'implémentation de la méthode VFFC-NIP
repose sur un «splitting» directionnel sur un
maillage cartésien orthogonal. Le calcul du
nouvel état des mailles d'une ligne du maillage
est ici indépendant des autres lignes, ce qui
nous a permis de définir un algorithme paral-
lele MPI (Message Passing Interface, librairie
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Figure 1. Simulation VFFC-NIP : interaction d’un choc dans de I'eau avec une bulle d’air aux temps
9,8 us (a) et 16,5 us (h): en haut le module de la vitesse et en bas le gradient de la densité. Ces images
illustrent le glissement par la discontinuité de la vitesse a I'interface (trait noir) et la position des ondes.

permettant la communication entre processeurs
sur un systéme a mémoire distribuée) efficace
par décomposition de domaine. Le systéme est
découpé en tranches horizontales lors de la phase
en X, verticales lors de la phase en Y, chaque
tranche étant attribuée a processus MPIL Un algo-
rithme de transposition permet de redistribuer
les données par échange de messages MPI, pour
passer d'un découpage en tranches horizontales
a un découpage en tranches verticales et inver-
sement. L'efficacité de ce parallélisme est due au
fait que les communications ne concernent que
la phase de transposition, alors que l'ensemble
dune phase X ou Y se fait sans communication.
De plus, afin d'exploiter les futures architectures
hétérogenes (processeurs multi-coeurs, accélé-
rateurs graphiques de type GPU), des directives
OpenMP et HMPP (librairies permettant d'exploi-
ter plusieurs cceurs ayant une mémoire partagée)
ont été introduites, permettant de traiter une
tranche MPI par plusieurs threads (processus
légersattachés aux coeurs de calcul). L'algorithme
hybride MPI-OpenMP, MPI-GPU permet ainsi
de réduire fortement les communications MPI
lors de la transposition et d'exécuter des calculs
massivement paralléles (10 000 cceurs) avec une
trés bonne scalabilité.

Evolution vers un code multi-physique
Cette méthode numérique a été mise au point
pour les équations d'Euler compressible en
dimension deux. Depuis, elle a été étendue aux
géométries axi-symétriques [3] et en dimension
trois. D'autres phénomenes physiques ont été

modélisés : la tension de surface, un modéle d'’hy-
drodynamique radiative, les écoulements a bas
nombre de Mach [4], les écoulements bi-fluides
et le traitement d'une surface libre avec du vide.
La méthode VFFC-NIP a permis traiter chacun de
ces modeles de maniére générique, en écrivant le
méme systéme de lois de conservation dans les
mailles mixtes que dans les mailles pures.
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Pour certaines simulations numériques, il est préférable de disposer de maillages
quadrangulaires structurés par blocs ayant des caractéristiques précises telles que
I’alignement des mailles le long du bord du domaine d’étude. En pratique, ces maillages sont
majoritairement créés manuellement, ce qui représente un effort important pour I'ingénieur.
Afin de réduire cet effort, nous proposons une méthode automatique permettant de générer

de tels maillages avec la garantie d’un faible nombre de singularités. L'approche proposée
repose sur la génération d’un champ d’orientations a I'aide de la résolution d'une équation
aux dérivées partielles (EDP) non linéaire. En s'appuyant sur les singularités et séparatrices
de ce champ, on génére alors un partitionnement du domaine géométrique en blocs
quadrangulaires qui sont discrétisés a I'aide de maillages quadrangulaires structurés.

Des maillages quadrangulaires structurés
par blocs

Pour de nombreuses simulations numériques 2D
réaliséesau CEA/DAM, les maillages quadrangulaires
sont préférés aux maillages triangulaires. Le maillage
n'est pas simplement quadrangulaire; il doit aussi:

» Respecter le bord géométrique, c'est-a-dire
que des couches de mailles doivent étre alignées
le long du bord du domaine tout en capturant les
sommets géométriques. On parle alors de maillage
fondamental [1];

» Etre le plus structuré possible, c'est-a-dire qu'il
doit disposer d'un maximum de sommets internes
réguliers de valence 4.

Lagénération de tels maillages passe actuellement
par le partitionnement manuel du domaine d'étude en
parties quadrangulaires qui sont ensuite discrétisées
individuellement. L'objectif de ce travail est dauto-

matiser l'étape de partitionnement d'un ou plusieurs
domaines géométriques simultanément [2].

Définition d’un champ d’orientations

Partant dun domaine géométrique Q, notre
approche consiste a générer un champ d'orientations
sur Q puis a en extraire le squelette topologique qui
partitionnera @ (figure 1). Pour a la fois disposer de
couches de mailles alignées le long de la frontiere
0Q2 de Q et capturer « correctement » les sommets
géométriques de L2, nous propageons une orienta-
tion définie en tout point de 0Q de maniére continue
alintérieur du domaine Q. Intuitivement, une orien-
tation est définie comme étant une croix formée
de 4 vecteurs unitaires orthogonaux ou opposés
(figure 1a)[3].

Initialement, une orientation est définie en tout
point P de dQ a partir du vecteur normal unitaire

Figure 1. (a): Triangulation de Q avec les orientations définies au bord de ses deux sous-domaines.
(b): Champ d’orientations correspondantes avec tracé du squelette topologique (en rouge).

42 caLcuL NUMERIQUE



Trois domaines pour lesquels un partitionnement manuel est difficile.

(2): la différence de tailles entre les deux ouvertures se traduit par un non-raccordement des
singularités de valence 5. — (b): une géométrie symétrique oti le nombre de singularités est
minimisé. — (c): un partitionnement ol une couche mince apparait dans le squelette.

n a 0Q en P et des trois vecteurs formant une croix

avec n. Cette condition sur le bord est propagée sur
Q tout entier enrésolvant une équation aux dérivées
partielles correspondant au probléme de la chaleur
enrichidune contrainte non linéaire. Techniquement,
cette équation n'agit pas directement sur des orien-
tations, mais sur des vecteurs lesreprésentant [4]. En
outre, larésolution est faite de maniere discréte sur Q
ensereposant sur les sommets d'un maillage triangu-
laire. Le champ discret obtenu est ensuite étendu de
maniére continue sur Q afin de servir de support pour

L'algorithme proposé dans ce travail permet de
partitionner automatiquement des géométries multi-
domaines en parties quadrangulaires pour lesquels
des algorithmes classiques de maillage quadrangu-
laire usuels peuvent étre appliqués.

L'intégration de cet algorithme a nos outils de
maillage permettraalavenir de réduire grandement
le temps ingénieur consacré a la génération des
maillages quadrangulaires. Nous travaillons actuel-
lement a son extension 3D au maillage hexaédrique

partitionner Q ( )- ol nous espérons des résultats similaires pour une

grande variété d'objets géométriques.

Nous extrayonsalors le squelette topologique de ce
champ continu composé de singularités, c'est-a-dire
les points de Q ot le champ d'orientations s'annule,
et de séparatrices, c'est-a-dire des lignes du champ
d'orientations reliant les singularités entre elles (ou
une singularité avec le bord). Par construction, ces
singularités sont adjacentes a 3 ou 5 parties unique-
ment.

Ce squelette partitionne Q en parties ol le champ
d'orientations est lisse, mais cela n'assure pas des
parties quadrangulaires. Pour cela, nous complé-
tons le squelette par l'ajout de singularités sur 0Q
ol la courbure est discontinue et I'ajout des lignes de
champ en émanant (squelette complet en rouge surla

). En appliquant un simple algorithme d'in-
terpolation transfinie a chaque partie, on obtient un
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Nous décrivons une méthode du type Volumes Finis dédiée a la simulation numérique

de I'évolution temporelle de matériaux ductiles sous sollicitation dynamique intense.

Le modéle employé est celui introduit par Wilkins pour décrire le comportement d'un matériau
isotrope élastique parfaitement plastique. Le schéma de discrétisation appartient a la catégorie
des méthodes lagrangiennes centrées aux mailles dites de Volumes Finis ot les variables
physiques caractérisant I'écoulement sont définies aux mailles d'une grille

qui suit la matiére dans son mouvement.

Contexte et objectifs

La simulation numérique des écoulements
instationnaires compressibles multi-matériaux
et multi-dimensionnels repose en partie sur l'uti-
lisation de méthodes dites lagrangiennes pour
lesquelles le maillage suit la matiere dans son
mouvement. La masse de chaque maille de la grille
de calcul est conservée et les interfaces entre les
matériaux sont suivies avec précision. Depuis plus
de quarante ans, les schémas dits décalés [1] ont
permis de simuler ce type d'écoulements en utilisant
une localisation distincte des variables physiques:
les quantités cinématiques sont définies aux nceuds
dumaillage en vue de rendre naturellement compte
de son mouvement, tandis que les quantités thermo-
dynamiques sont définies aux mailles.

1844,8
0,07
0.06 1844,6
0.05 1844,4
0,04

1844,2
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0,02 1844
0,01

1843,8

Figure 1. Champ de densité massique (kg/m?) et maillage de la
coquille & I'instant final. Les axes sont gradués en métres.
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Le développement récent d'une classe de sché-
mas centrés [2,3] caractérisés par une localisation
spatio-temporelle unique de toutes les variables
physiques, a ouvert de nouvelles perspectives. Ces
schémas sont une alternative prometteuse aux
schémas décalés de par le respect des propriétés des
modeles physiques (conservation, entropie) et des
capacités des techniques numériques (convergence,
maillage adaptatif). En effet, les schémas centrés
reposent sur une formulation discréte des lois de
conservation de la mécanique pour le volume, la
quantité de mouvement et l'énergie totale caracté-
risée par les trois principes fondamentaux suivants:

» la vitesse des nceuds est compatible avec la
variation de volume des mailles, ce qui garantit la
nature lagrangienne de l'algorithme;

» I'énergie totale et la quantité de mouvement
sont rigoureusement conservées, ce qui rend le
schéma convergent;

»1'énergie cinétique est naturellement convertie
en énergie interne a travers les chocs conformé-
ment au second principe de la thermodynamique,
et ce sans recourir a l'ajout d'une viscosité artifi-
cielle ad hoc.

L'application de cette nouvelle approche a la
simulation des écoulements multi-matériaux forte-
ment compressibles a fourni des résultats de qualité
supérieure ou égale a ceux obtenus avecl'approche
décalée historique, tant en formalisme lagrangien
pur [4] qu'en formalisme de maillage adaptatif [5]
quia été considérablement simplifié par le centrage
del'ensemble des variables physiques.

Nous proposons une extension des schémas
centrés [6] dédiée ala simulation numérique d'écou-
lements élastoplastiques en utilisant le modeéle dit



de Wilkins [1], couramment utilisé dans les codes
d'’hydrodynamique. Ici, le tenseur des contraintes
de Cauchy est décomposé en une partie sphérique et
une partie déviatorique. La partie sphérique corres-
pond a la pression thermodynamique définie par
une équation d'état du type Mie-Griineisen. Quant
alapartie déviatorique, elle est régie par une équa-
tion exprimant l'évolution temporelle du déviateur
des contraintes en fonction du tenseur des taux de
déformation, au moyen d'une dérivée objective.
La plasticité est modélisée au moyen du critére
de von Mises; son traitement numérique utilise
la méthode dite du retour radial. Une attention
particuliére est portée a la consistance thermo-
dynamique de ce modele ainsi qu'a l'influence du
choix de la dérivée objective utilisée pour la loi de
comportement.

On considere l'implosion cylindrique dune
coquille dont I'énergie cinétique initiale est entie-
rement convertie en un temps fini en énergie
interne par dissipation plastique |7]. On dispose
analytiquement de la valeur des rayons interne et
externe de la coquille a l'instant final, en fonction
de sa mise en vitesse initiale. La repré-
sente le maillage correspondant a un quart de la
coquille et le champ de densité alinstant final. Sur
la ,on observe que les valeurs de la solution
analytique sont atteintes démontrant les proprié-
tés de conservation et de convergence du schéma.
Les bilans d'énergie cinétique, interne et totale de
la coquille au cours du temps sont représentés sur
la

- Rayon interne 10x8
-~ Rayon externe 10x8
---- Rayon interne 20x16

---- Rayon externe 20x16

- == Rayon interne 40x32
= == Rayon externe 40x32
—— Rayon interne analytique

—— Rayon externe analytique

-------- Energie interne 10x8 - - - Energie totale 20x16

-------- Energie cinétique 10x8 ~—— Energie interne 40x32
........ Energie totale 10x8 —— Energie cinétique 40x32
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Etude de la convergence en maillage de la solution numérique
pour les bilans d’énergie totale, cinétique et interne en fonction du temps.

Un nouveau type de schéma lagrangien pour
I'élastoplasticité est proposé. Il allie respect de la
physique et des propriétés numériques nécessaires
a la fiabilité des calculs. Nous envisageons dans un
futur proche de construire l'extension 2D axisymé-
trique de ce schéma numérique afin de valider cette
méthode sur des résultats expérimentaux d'impact
de cylindres du type impact de Taylor.
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Tracé des rayons internes et externes de la coquille en

fonction du temps. Etude de la convergence en maillage

de la solution numérique vers la valeur analytique au temps final
des rayons interne et externe.
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es compétences du CEA-Gramat couvrent

l'expertise sur le fonctionnement détonique

et les effets de munitions, d'explosifs occa-
sionnels ou d'explosions industrielles. Dans tous
les cas, nous étudions les effets physiques générés
(onde de souffle, déformation et rupture des maté-
riaux connexes, transferts thermiques radiatifs...).
Les caractéristiques de 'onde de souffle aérienne
sont essentielles, car elles conditionnent les consé-
quences d'une explosion sur l'environnement.

On pourrait penser que le fonctionnement d'ex-
plosifs classiques soit bien modélisé. La majorité
des codes néglige pourtant le fait qu'un explosif ne
libere qu'une fraction de son énergie durant la déto-
nation. Celle-ci géneére des produits partiellement
sous-oxygénés qui, en se mélangeant al'air ambiant,
vont subir des réactions aérobies. L'énergie libérée
par cesréactions de postcombustion peut étre supé-
rieure al'énergie de détonation.

Pour traiter correctement ces problémes, nous
avons développé un nouveau modele de mélange
turbulent et de postcombustion

La détonation de charges sphériques d'explosif
est une expérimentation de référence qui vise a
quantifier les effets d'une explosion. Les moyens de
mesure et de visualisation mis en ceuvre permet-
tent, d'une part, de suivre l'évolution temporelle
des surpressions générées a différentes distances
et, d'autre part, de suivre le développement de la
«boule de feu». L'observation de cette derniere
montre de nombreuses instabilités qui traduisent
un mélange turbulent (et réactif) entre les gaz de
détonation et l'air ( ).

La géométrie des tests autorise une modéli-
sation 1D sphérique des phénomeénes. Les codes
classiques utilisent une modélisation eulérienne,
dans laquelle produits de détonation et air envi-
ronnant sont séparés par une interface, sur
laquelle sont respectées les conditions d'égalité
de pressions et de vitesses normales. En consé-
quence, il ne peut pas y avoir d'interpénétration
entre les deux milieux, et lorsque des instabilités
se développent a l'interface, celles-ci sont pure-

Développement d’une boule de feu au voisinage de sa taille maximale (charge hémisphérique au sol ; images espacées de 1 ms).
Les structures visibles a la surface sont le résultat d’instabilités liées au mélange turbulent entre gaz de détonation et air.

CALCUL NUMERIQUE
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gétique des réactions chimiques. Il s'agit toutefois
d'un artifice numérique, puisque la zone de mélange
utilisée n'est pasissue delinterpénétration entre gaz
réactifs et air ambiant.

La comparaison entre résultats numeériques
et expérimentaux montre malgré tout un accord
correct entre signaux de pression mesurés et calcu-
lés (temps d'arrivée et pics de surpression), pour
des capteurs situés a une distance suffisante de la
charge. L'accord sur la dimension stabilisée de la
boule de feu est nettement moins bon. De méme,
le temps d'arrivée et l'intensité du pic de pression
secondaire sont mal restitués.

La simulation numérique directe multi-D des
instabilités réactives se heurte a des difficultés
d'ordre pratique (perturbation initiale al'interface),
informatique (maillage assez fin pour capturer
chaque instabilité) et numérique (résultat dépen-
dant du code, méme pour une instabilité unique [2]).
De nombreuses approches réduites ont été décrites:
modeles k-¢, multiphasiques, de perturbations
linéaires... Les plus performantes contiennent un
nombre considérable de parameétres [3] dontl'iden-
tification pose probleme.

Nous avons développé un nouveau modéle qui
appartient ala classe des modeles multiphasiques.
Les détails de son élaboration sont donnés en
Le modéle d'écoulement moyen a été étendu par un
modele d'interpénétration. L'étude de ce dernier,
dans la limite d'une relaxation rapide des vitesses,
aboutit a une description qui:

contient un parametre unique (similaire a une
viscosité artificielle);

respecte les conditions d'interface enl'absence
d'interpénétration;

préserve l'hyperbolicité des équations et la
dynamique des ondes;

est thermodynamiquement cohérente.

La réaction chimique est traitée par l'approche
«chimie a vitesse infinie », mais avec une zone de
mélange correctement calculée.

conditionsinitiales des calculs prennent en compte les
profils de pression, densité et vitesse dansla charge.

Le modeéle restitue correctement les temps d'ar-
rivée et la forme générale des signaux de pression,
que l'on active ou non la prise en compte de l'inter-
pénétration et de la postcombustion, ce qui n'est pas
surprenant au vu des résultats publiés avec d'autres
codes. Ces seules comparaisons ne sont donc pas
suffisantes pour juger de la qualité d'un modele. Le
nouveau modeéle restitue par contre le temps d'arri-
vée et l'intensité du choc secondaire ( ), ce qui
signifie que la dynamique des ondes dans la zone de
mélange est bien modélisée. Le rapport R/R, entre
rayon maximal de la boule de feu et rayon initial de
la charge pour le TNT vaut environ 24 expérimenta-
lement, 17 pour le modéle sans interpénétration, et 22
pour le modéle complet. Pour le HMX, l'accord entre
modele complet et mesures est similaire.

Le nouveau modele a été comparé a des expé-
riences différentes en termes de rapport de pressions
entre milieu haute pression et milieu basse pression.
Dans tous les cas, le calage d'un parameétre unique
suffitareproduire de maniére satisfaisante les résul-
tats expérimentaux.

Nos travaux actuels portent, d'une part, sur la
détermination a priori de ce parametre pour une
configuration expérimentale donnée et, d'autre part,
sur l'extension du modeéle en 3D et son intégration
dansla plateforme multiphasique CHYMERE, déve-
loppé par RS2N et I'TUSTI au profit du CEA - Gramat.
Enfin, destravaux supplémentaires sont prévus pour
prendre en compte une phase solide dispersée afin,
en particulier, de pouvoir simuler les explosifs alumi-
nisés et les charges a effets de souffle renforcé.

R. SAUREL, G. HUBER, G. JOURDAN, E. LAPEBIE, L. MUNIER,
"Modelling spherical explosions with turbulent mixing and post-

. - " detonation", Phys. Fluids, 24(11), p. 115101-1-115101-42 (2012).
Des comparaisons expériences/calcul ont été

menées sur le développement d'instabilités en
tube a choc, dans les configurations léger /lourd et
lourd/léger, ainsi que sur la détonation de charges
sphériques. Seul ce dernier cas est illustré. Les expé-
rimentations de charges de TNT et de HMX (octogéne)
menées au CEA - Gramat ont servi de référence. Les

R. LISKA, B. WENDROFF, “Comparison of several difference
schemes on 1D and 2D test problems for the Euler equations”,
SIAM J. Sci. Comput., 25(3), p. 995-1017 (2004).

B. CHENG, “Review of turbulent mixing models”,
Acta Math. Sci., 29B(6), p. 1703-1720 (2009).
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PRIX & OISTINCTIONS 2012

PRIX DU MEILLEUR ARTICLE

Aloccasion dela conférence IMR 2012 (International Meshing Roundtable, San Jose - Etats-Unis), le prix du meilleur papier technique a été remis
aux experts Nicolas Kowalski et Franck Ledoux du CEA - DAM le-de-France. Ce travail, auquel a également contribué un chercheur de I'Université
Pierre et Marie Curie, décrit une méthode géométrique de maillage en quadrilateres basée sur la résolution d'une équation aux dérivées partielles.

20 PRIX DU MEILLEUR DU MEILLEUR ARTICLE DU CONGRES
«3JBTH INTERNATIONAL CONFERENCE ON AROVANCED
CERAMICS AND COMPOSITES »

Aurélie Serre, doctorante au CEA - Le Ripault, a obtenu le second prix du meilleur
article au congres «36th International Conference on Advanced Ceramics and Composites»,
congres majeur sur les composites haute température, qui s'est déroulé a Daytona Beach,
du22au 27 janvier 2012. L'article, intitulé “Study of the ceramic matrix composites densifica-
tion by film boiling process”, portait sur le procédé de caléfaction utilisé pour la densification
des composites a matrice céramique.

PRIX DU MEILLEUR POSTER

«Fanny Lalire, doctorante au CEA-Valduc, a regu le prix du meilleur poster de la session
«Materials Science » a l'occasion de la conférence internationale «Pu Futures - The Science
2012 », co-organisée par 'AWE, le CEA et I'Tnstitut des transuraniens de Karlsruhe (Allemagne),
qui s'est déroulée en juillet 2012 a Cambridge (Royaume-Uni). Le poster intitulé «Kinetic study
of d—a'isothermal martensitic transformation in PuGalat%» démontre l'intérét d'utiliser
un modele de nucléation autocatalytique de type Pati & Cohen, développé pour l'étude de la
transformation martensitique isotherme dansles alliages FeNiMn, afin de décrire la cinétique
de transformation 8—0a'lors d'un maintien a basse température d'un alliage PuGa 1at%. »

LE CALCUL UN ARTICLE DE REFER’ENEE
HAUTE-PERFORMANCE POUR LES DONNEES
RECOMPENSE NUCLERIRES A LA OAM

Le 2° prix Bull-Joseph Fournier 2012 a
été attribué a des chercheurs du CEA-DAM
Tle-de-France, pour leurs travaux menés dans
le cadre d'une these sur la simulation des
processus d'autofocalisation optique et de
rétrodiffusion Brillouin.

Les simulations ont été conduites sur
les supercalculateurs du Centre de calcul
recherche et technologie (CCRT) du CEA. Le
prixaétéremisaloccasion du Forum Ter@tec
qui se déroulait a l'école Polytechnique, sur le
plateau de Saclay.

Le journal a comité de lecture European
Physical Journal A - Hadron and Nuclei
a publié un article sur les études menées
a la DAM dans le domaine des données
nucléaires. Cette publication est une adap-
tation en anglais et dans un journal a
comité de lecture, du numeéro 40 de la revue
chocs consacré aux données nucléaires.
Le CEA-DAM Ile-de-France et le CEA-Valduc
ont contribué a cette publication.

NOMINATIONS

RENE CRUSEM (CEA-DAM fle-de-France)
a été élu président du Groupement d'intérét
scientifique RESIF pour une durée de 2 ans.
Le GIS RESIF regroupe les organismes fran-
cais impliqués dans I'étude de la crofite et du
manteau terrestre (CNRS-INSU, CEA, univer-
sités, BRGM, IRSN, CNES, IGN, IRD, IFFSTAR).

ALAIN BOURDIER (CEA-DAM fle-de-France)
a été élu EPS Fellow par I'European Physical
Society pour ses travaux concernant la dyna-
mique des électrons en régime relativiste.

JEAN AUPIAIS, directeur de recherche au
CEA-DAM {le-de-France, spécialité radio-
chimie, a été nommé membre de section du
Comité national de la recherche scientifique
(CNRS) par le ministre de I'Enseignement
supérieur et de larecherche.

LES ARTICLES ,
LES PLUS TELECHARGES
DE LA REVUE HEOP

La revue High Energy Density Physics
a édité la liste des 25 articles, publiés entre
décembre 2005 et décembre 2011, les plus
téléchargés au cours de 'année 2011. Cette
liste comporte trois publications de physiciens
du CEA-DAM {le-de-France. Le premier, paru
en décembre 2011, se rapporte au calcul de
l'opacité d'un plasma chaud; les deux autres,
publiés en juin et décembre 2010, sont rela-
tifs a 'accélération d'électrons par onde de
sillage et aux lois d'échelle en astrophysique
delaboratoire.

(CEA-DAM Tle-de-France)
Expériences d'instabilités
hydrodynamiques et
d'implosions en fusion
par confinement inertiel.
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(CEA-Le Ripault)
Elaboration, mise en
forme et caractérisation
de matériaux pour
I'énergie par interaction
rayonnement-matiere.

(CEA—Le Ripault)
Matériaux pour l'énergie:
des matériaux pour pile

a combustible... vers de
nouveaux électrolytes
pour batteries.

(CEA—DAM Tle-de-France)
Simulation numérique
des tsunamis, prévention
del'aléa et étude des
grands séismes.

(CEA—-DAM Tle-de-France)
Many-body problem
and nuclear long range
correlations.



Le Laboratoire interactions matériau - procédé - environnement
(LIMPE), a été inauguré fin juin a l'université de Bourgogne, en présence
des signataires de l'accord de création de ce laboratoire de recherche
conventionné: le CNRS et 'université de Bourgogne, représentés par le
Laboratoire interdisciplinaire Carnot de Bourgogne, et le CEA, représenté
par la direction scientifique de la DAM et la direction du CEA - Valduc.
Cet événement a été l'occasion de présenter les principaux thémes
d'études du LIMPE (relations microstructure - corrosion, impact des
procédés de fabrication). Des exposés sur des sujets spécifiques (corro-
sion des aciers, impact de 'usinage...) ont illustré les perspectives de ce
nouveau laboratoire.

Utilisé dans le domaine médical, présent dans l'industrie militaire ou
encore électronucléaire, le rayonnement alpha constitue un des principaux
rayonnements dont la détection et lamesure sont primordiales, que ce soit pour
le controéle de 'environnement, le suivi de toute opération technique indus-
trielle ou la mesure de l'impact de la radioactivité sur la santé. Cet ouvrage
rassemble les connaissances de base, aussi bien pratiques que théoriques,
ainsi que toutes les recommandations nécessaires a tout opérateur, techni-
cien ouingénieur souhaitant utiliser la spectrométrie alpha comme méthode
d'analyse quantitative et qualitative tout en lui évitant tout écueil méthodolo-
gique et biais expérimental. [l apporte ainsi des informations dans le domaine:
» de la préparation des sources pour la mesure par spectrométrie alpha;
» delamise en oeuvre des mesures pour chaque technique: compteur propor-
tionnel, spectrométrie alpha avec semi-conducteur, chambre a grille et
scintillation liquide;

DOSIMETRIE ET RADIOPROTECTION

Editions Springer / ISBN : 978-2-8178-0310-4, 467 pages

Cet ouvrage fait la synthése de nombreuses années d'expériences dansle
domaine de la dosimétrie externe et des techniques de protection contre ce
type d'exposition aussi bien dans les domaines industriels, de la recherche
et dumeédical. Il rappelle les concepts physiques de base, aborde une large
part a la dosimétrie pour enfin proposer un certains nombre d'outils pour
évaluer les nuisances radiologiques, les moyens de s'en prémunir, en parti-
culier en calculant les blindages appropriés. Il est fondé sur la théorie liée a
l'interaction des rayonnements ionisants avec la matiere, des formules empi-
riques, des abaques et illustré par de nombreuses applications numériques. En
outre, il fait référence en permanence al'état de l'art et notamment dans le
domaine des codes de calcul pour l'exposition externe et d'un certain nombre
de projets médicaux et de recherche récents. Concernant l'agencement du
contenu, le premier chapitre traite de la définition des grandeurs radiomé-
triques et dosimétriques fondamentales, permettant d'aborder l'interaction
rayonnement matiére sous un angle dédié au dépot de la dose dans les tissus

Retour sommaire

Par R. ANTONI (CEA — Cadarache) et L. BOURGOIS (CEA — DAM Tle-de-France)

Le 12juillet, la ministre de 1'Enseignement supérieur et de la
Recherche, ainauguré le supercalculateur Curie, en présence notamment
del'Administrateur général du CEA, du PDG de Genci (Grand équipement
national de calcul intensif), du PDG de Bull et du directeur du centre DAM
ile-de-France. Congu par la société Bull et exploité par les équipes du Tres
grand centre de calcul du CEA (TGCC) a Bruyéres le-Chatel, ce supercalcu-
lateur d'une puissance de 2 pétaflops (2 millions de milliards d'opérations
par seconde) est l'une des dix machines les plus puissantes au monde.

Coordonnateurs : E. ANSOBORLO (CEA—Marcoule), J. AUPIAIS, N. BAGLAN (CEA—DAM ile-de-France)
Editions Lavoisier Tec & Doc, 186 pages / ISBN : 9782743014148

» du traitement et de l'expression des résultats;
» de l'assurance de la qualité.

Ainsi, cet ouvrage synthétise le savoir-faire des laboratoires dans la fabri-
cation des sources minces en donnant les régles simples, mais nécessaires,
ainsi que des informations permettant d'appréhender les limites physiques
et chimiques des sources minces. Il liste les techniques relatives a la détection
des particules alpha en décrivant, pour chacune d'elles, la sensibilité, les avan-
tages et inconvénients, le champ d'action. Ce livre apporte de maniére aussi
simple que possible les outils mathématiques requis pour déconvoluer les
spectres selon les techniques employées et donne des exemples de traitement
qui permettent d'appréhender la complexité des cas rencontrés. Il fournit a
l'utilisateur les bases pratiques et théoriques indispensables a la production
derésultats fiables et validés. Il inclut et discute les derniéres réflexions dans
le calcul des seuils de décision et limites de détection.

PHYSIQUE APPLIQUEE A L'EXPOSITION EXTERNE:

biologiques au travers du second chapitre, pour enfin définir et appliquer
les grandeurs de protection et opérationnelles liée a la radioprotection au
sein d'un troisieme chapitre. Un accent particulier a été porté, dans les deux
chapitres suivants, quant a la définition des risques et contre-mesures asso-
ciées (iL.e. protections biologiques) inhérents aux sources de rayonnements
usuelles: radionucléides, générateurs X, accélérateurs (électrons, ions)...
mais également pour des dispositifs plus « exotiques » dont certains sont
liés a des domaines en expansion ou d'avenir tels les lasers de puissance...
pour un domaine d'énergies que l'on peut qualifier de moyennes (0 & 200
MeV). Un chapitre en fin d'ouvrage est entiérement consacré aux codes de
calculs de transport de particules exploitant la méthode Monte-Carlo. Les
principes généraux y sont explicités avec une orientation particuliere vers
I'estimation de grandeurs radiométriques et dosimétriques décrites dans
les chapitres antérieurs. Cette partie est la encore jalonnée d'applications
numériques permettant d'éclaircir certaines thématiques.
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