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Présentation du laboratoire et du projet

Structuré en 5 départements, le GPM (Groupe de Physique des
Matériaux, UMR CNRS 6634) rassemble 160 personnels dont 60
Enseignants-Chercheurs/Chercheurs, 30 ITA et 70 Doctorants/
PostDoct/Stagiaires. Le laboratoire est situé sur le Campus Sciences
et Ingénierie Rouen Normandie (@ Rouen), au sein de I'Université de
Rouen Normandie et de I'INSA Rouen Normandie (7000m?).

|"équipe ERAFEN (Aspects fondamentaux des transformations

de phases a I'échelle nanométrique) s’est spécialisee dans la
modélisation et la simulation des transitions de phase dans les
matériaux, notamment par le biais d’approches de Quasi-Particules et
souhaite etendre ses compétences au domaine du Machine Learning
par le biais du projet POLARIS. Elle bénéficiera du recrutement d’un
chercheur ou d’une chercheuse pour développer ce projet, qui
representera la premiere étape de I'introduction du Machine Learning
(ML) comme approche de choix pour I'optimisation des methodes de
calcul et de post-traitement utilisées par tout le laboratoire.

| es résultats obtenus et/ou attendus

Le premier résultat sera de rendre plus quantitative I'approche
numérique des Quasi-Particules (QA) développée par I'équipe
ERAFEN du GPM, par le biais de nouveaux potentiels d’interaction
obtenus par Machine Learning, utilisee en amont de I'approche QA.
Ceci permettra de simuler des JG quelconques dans des matériaux
s’approchant des cas d’études réels, notamment en présence de la
ségrégation de multiples especes chimiques de solutés.

Le second résultat sera I'analyse, la caractérisation et la classification
des défauts structuraux (lacunes, dislocations etc.) observes dans

les simulations QA dans le voisinage des joints de grain (JG) et de
certaines interfaces (notamment entre structures FCC et BCC), par

le biais d’approches ML utilisées en aval de I'approche QA. Ceci
permettra une meilleure connaissance des JG/interfaces et de leur
propriétes (énergie etc).

Les objectifs et les activites menees

La premiére activité aura trait au développement de nouveaux
potentiels d’interaction quantitatifs a destination de I’approche

QA pour les JG. La premiere étape sera la recherche d’une forme
adéquate des potentiels pour I'approche QA. La seconde étape
sera la recherche de bases de données obtenues par DFT pour
I"apprentissage de I'approche ML. La troisieme étape sera le choix
d’une méthode de ML pour ajuster les potentiels d’interaction QA,
et la mise en forme des entrées de la base de donnees. La derniere
étape sera précisement I'ajustement des potentiels, puis le test des
potentiels obtenus sur des cas d’études originaux tels la simulation
de JG.

La seconde activité sera liée a I'analyse des défauts structuraux
observés dans les simulations QA. La premiere étape sera la
constitution d’une base de données pour I'apprentissage de la
méthode ML utilisée, vraisemblablement dérivees d’un grand nombre
de simulations QA dans des cas simples. La seconde étape sera
I'implémentation de la méthode ML (par exemple une méthode de
Minimum covariance determinant, ou de Support Vector Machine), et
son entrainement sur la base de données géneree. La derniere étape
sera |'utilisation de I'approche ML ainsi entrainée, pour caractériser
les défauts structuraux observes dans des structures non peériodique
(JG, interface).

Limite élastique
Energie JG
Classification défauts

etc.

a) Dataset c) Propriétés

Ce projet est cofinanceé par I'Union européenne et la Région Normandie a hauteur de 130 000 €

pour la période du 9,1/09/2019 au 31/08/2021.
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