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Présentation du laboratoire et du projet 

Le laboratoire de recherche GPM est une UMR entre le CNRS, 
l’Université de Rouen Normandie et l’INSA Rouen Normandie (ComUE 
Normandie Université) (UMR 6634). Le laboratoire est spécialisé dans 
l’instrumentation scientifique et l’étude de la matière aux échelles les 
plus fines afin d’en expliquer les propriétés. 

Le projet DYNAMITE, coordonné par François Vurpillot est cofinancé 
par le LABEX EMC3 et l’UE, via le Fond Européen de Développement 
Régional (FEDER). Il s’agit dans ce projet d’étudier et de comprendre 
les artefacts d’imagerie observés lors de l’analyse corrélée FIM/SAT 
des alliages du nucléaire. Pour cela un nouveau champ disciplinaire 
en modélisation sera abordé par le projet, la dynamique moléculaire 
sous contrainte intense. En particulier le modèle donnera les limites 
expérimentales sur notre capacité à imager en 3D les défauts induits 
par l’irradiation.

Les objectifs et les activités menées
L’objectif du projet DYNAMITE est le développement d’un modèle 
de simulation permettant de comprendre la stabilité des défauts de 
type lacune, atome interstitiel, dislocations, petit amas, en surface 
ou sub-surface d’un échantillon de sonde atomique. Pour cela un 
code de dynamique moléculaire est adapté pour inclure l’effet de 
la contrainte électrostatique agissant sur les atomes de surface. Ce 
modèle innovant est inédit en émission de champ et doit permettre 
de comprendre les artefacts subtils d’imagerie qui sont une source de 
biais dans les mesures, ou une voie dans l’identification de la nature 
des défauts observés. 

Une première version de ce modèle est déjà utilisable et permet 
d’interpréter les déformations d’image intervenant dans les matériaux 
purs. Ce modèle va être adapté pour évaluer le mouvement des 
éléments mineurs au sein de la matrice en cours d’analyse d’une 
part, et le mouvement des défauts structuraux d’une autre part. La 
mesure fine de la mobilité de ces éléments est essentielle, la sonde 
atomique étant l’une des rares techniques permettant de mesurer 
des concentrations aussi faibles que 1ppm at. (dans le meilleur 
des cas) pour la quasi-totalité des éléments du tableau périodique. 
Notons que l’ensemble des résultats du modèle est confronté à une 
comparaison expérimentale sur les bancs FIM/SAT du GPM. 

Les résultats obtenus et/ou attendus
Dans le domaine des matériaux du nucléaire, la dégradation des 
propriétés d’usage sous irradiation est liée à la formation de défauts 
cristallins (amas lacunaire, ou ségrégation de solutés). Sur le 
long terme, l’irradiation peut conduire à des microstructures non 
conventionnelles et une détérioration des propriétés physiques. 
Expérimentalement, il est donc essentiel d’être en mesure de corréler 
spatialement des hétérogénéités chimiques et des défauts à l’échelle 
d’un atome en 3D. Une voie permettant de mettre en évidence ces 
motifs est l’utilisation du microscope ionique (FIM) et de la SAT. Bien 
que visibles par FIM ou SAT, lorsque les défauts atomiques émergent 
à la surface d’un échantillon analysé, la topographie de la surface est 
modifiée et ainsi la fonction image du microscope. Ceci se traduit par 
des modifications dans les reconstructions 3D. La compréhension 
du comportement d’une surface sous champ, tel que proposé dans 
le projet DYNAMITE pourrait permettre de remonter à la présence de 
défauts cristallins dans le matériau à partir des reconstructions 3D 
obtenues en SAT ou en FIM avec une résolution inaccessible avec 
d’autres techniques.
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Modélisation de l’effet du champ 
électrique de surface (de 0 à 20 V/nm) 
sur le déplacement d’un atome unique de 
tungstène sur une terrasse de tungstène

Modélisation du déplacement apparent 
des atomes lors du processus 
d’imagerie en microscopie ionique d’une 
terrasse de type (222) de tungstène et 
comparaison expérimentale. Le modèle 
reproduit quantitativement les artefacts 
subtils lors du processus de formation 
de l’image
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