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Objectif

Catte école thématique du CNRS "MECANO" vise, 3 partir d'un enseignement des fondamentaux
de la mécanique des nano-objets (lasticts, plasticits) et de leur croissance, & aborder les
derniers développements concernant les propriétds mécaniques aux échelles ultimes. Elle
S'adresse aux doctorants, chercheurs et ingénieurs de la recherche publique et de lindustrie.
Catte école s'appuie sur la communauté organisée dans le cadre du GdR MECANO (GdR CNRS

re sur la < Mécanique des nanc-objets »

Public :

Chercheurs, ingénieurs, postdoc et
doctorants, des milleux académiques
et industrils.

Informations : www.im2np.fr/EcoleMECANO2010/





Les nano-objets réels

Anne Ponchet – CEMES CNRSs
Lundi 15 mars – 8h45-9h40

L’interprétation de résultats expérimentaux en termes de propriétés mécaniques passe généralement  par l’élaboration d’un modèle. Dans cette introduction à l’école, nous essaierons de montrer pourquoi il est nécessaire de garder à l’esprit que les nano-objets réels, fonctionnels, tels qu’ils existent dans des dispositifs, n’obéissent pas forcément à la vision de l’objet idéal que l’on peut modéliser.  Les nano-objets réels résultent de procédés d’élaboration et de mise en forme complexes (croissance par voie physique, par voie chimique, gravure, assemblage…). On ne peut ni les considérer ni comme des miniatures, ni comme de simples découpes dans du massif, à cause des effets de taille et de surface. Ainsi la nature et la densité des défauts qui contrôlent la plasticité sont fortement dépendantes de la voie choisie pour l’élaboration. De même les propriétés élastiques  sont intimement liées à une structure et une chimie que l'on ne contrôle pas parfaitement et que l’on ne connaît pas précisément. Enfin, la mesure des propriétés mécaniques s’effectue certes  sur des objets réels, mais cela nécessite le plus souvent des objets plus simples que ceux destinés à des dispositifs fonctionnels, qui sont donc élaborés spécifiquement pour la mesure.

Cette introduction à l’école abordera ces questions à partir de quelques exemples, concernant des nano-objets fabriqués à partir du massif (nanopiliers par ex.) et des nano-objets autoassemblés (nanofils par ex.).

Elasticité I : les fondements
Alexandre Danescu – ECL

Lundi 15 mars – 9h40-10h50

(1) Bases physiques de l'élasticité :

(1.1) Modèles discrets
(1.2) La passage (modèles discrets -> modèles continus)

(2) La théorie "classique" :

(2.1) Hypothèses et propriétés
(2.2) Limites du modèle
(2.3) Extensions
Plasticité I : Les fondements

S. Forest – ESMP CNRS

Lundi 15 mars – 11h20-12h30

1. Critères de plasticité

Critère phénoménologiques de plasticité (Tresca, Mises, Mohr-Coulomb, Drucker-Prager)

2. Viscoplasticité tridimensionnelle

Introduction grâce aux modèles rhéologiques

Un brin de thermodynamique des milieux continus

Loi de normalité et écoulement viscoplastique 3D

Lois d'écrouissage cinématique et isotrope

3. Plasticité cristalline continue 

Loi de Schmid

Cinématique du glissement

Elasticité II : Nano-objets

B. Croset – INSP CNRS

Lundi 15 mars – 16h00-17h30

Le problème d’Eshelby : inclusions dans un cristal infini.
Les propriétés générales des solutions maîtresses :
Espace direct : le formalisme de Stroh.
Espace réciproque : les modes propres.
Quelques remarques :
Propriétés de symétrie des tenseurs de rang deux
Le problème des déformations « intrinsèques »
Le cristal comme filtre passe-bas
Le théorème de la divergence
Limites de l’approche analytique.

La Dynamique des Dislocations (DD) :

Simulations mésoscopiques des propriétés des dislocations et de la plasticité 
Benoit Devincre – LEM CNRS ONERA
Lundi 15 mars – 18h00-19h00

- Introduction à la DD

- Rappels sur les dislocations

- Methodologie.

- - propriétés élastiques

- - propriétés de coeur

- - conditions aux limites

- Exemples d'applications de la DD aux systèmes de petites dimensions.
 Introduction aux simulations numériques à l'échelle atomique en science des matériaux
François Willaime - CEA, Saclay
Mardi 16 mars – 8h30-9h40

 

I. Introduction
Echelles d'espace, de temps et d'énergie

 
II. Hiérarchie des modèles d'interaction interatomique
- Potentiels semi-empiriques

- Modèles de Liaisons Fortes

- Calculs de structure électronique ab initio

 

III. Méthodes de simulation
- Optimisation de structure

- Barrières d'énergie

- Calculs quasi-harmoniques

- Dynamique Moléculaire

- Exploration de surfaces d'énergie (méthode ART)

- Monte Carlo atomique

Plasticité II : Nano-objets

M. Legros – CEMES CNRS

Mardi 16 mars – 9h40-10h50

1. Ideal strength of crystals :  fraction of shear modulus

Modèle de Frenkel

Modèle de Mackenzie

Récents papiers Ab Initio  (Ogata et al,  Science)

2. Caractéristiques de la plasticité des petits objets 

2.1.Propriétés mécaniques

Très haute limite d'élasticité, pas de durcissement, ductilité

Effets de taille

Comparaison traction/compression (indentation), effets de forme

2.2.Exemples 

Nanocristaux, whiskers, pilliers, films minces

3. Modèles de plasticité, effets de taille

3.1.Sans nucléation

Bases de la loi de Hall-Petch (nanocristaux)

Modèle de Nix -Blakeslee-Freund (films minces)

Dislocation starvation (pilliers) - Pseudo modèle

3.2.Modèles basés sur la nucléation

Modèle de Thomson, Gumbsch. Confinement de sources (films minces polycristallins)

Modèle de Rao (pilliers)

Nucléation en surface, marches-Simulations atomistiques

3.3.Observation expérimentale ?

Nucléation dans les micro fibres et les films minces (sur substrat, auto supportés)

Effets de taille (transition parfaite-partielle)
Mécanique de la rupture : effets de taille

E. Barthel – SVI CNRS St Gobain
Mardi 16 mars – 11h20-12h30

1) fracture

a) the elastic picture : energy transfer between the

(mechanical) far field and surface (physical, cohesive) energy

b) energy release rate -- stored elastic energy -- size scaling

: the glue salesman paradox (the less glue the better it

sticks)

2) irreversible contributions to cohesion

a) dissipation mechanisms and characteristic size of the

dissipative zone

b) confinement -- ex: toughness of metallic thin films as a

function of thickness -- ductile brittle transition

3) the stress point of view

a) macroscopic rupture stress -- cohesive zone stress ans

cohesive zones -- theoretical stress / singular, sub-,

super-singular fields

b) rupture stresses of fibers, whiskers / flaw insensitive

materials

Introduction aux éléments finis
Roland Fortunier - EMSE

Mardi 16 mars – 16h30 – 17h30

INTRODUCTION

· modélisation physique et couplages

· exemples d’utilisation
LA METHODE DES ELEMENTS FINIS

· équation d’équilibre, loi de comportement et conditions aux limites

· formulation faible

· discrétisation, assemblage, résolution

· analyse de la solution
COMPLEMENTS

· éléments finis isoparamétriques

· non linéarités (matériaux, géométrie, contact, …)

· cinématiques particulières (poutres, plaques, …)

 TEM and Local Distortion Measurement
Jany Thibault-Pénisson – IM2NP CNRS

Mardi 16 mars – 18h00 – 19h00

1. Introduction : (5 mn)
2.  Information in HR Image and CBED diffraction (10mn)

HR Image formation :, conditions for atomic columns imaging, large parallel beam, thin samples

CBED formation : ZOLZ and HOLZ lines interpretation, convergent focused beam, thick samples, 


Limitations : sample relaxation in some conditions 

Signal  processing : some definitions, differences, correlation

3. Signal processing of CBED (15mn)

Simulated CBED. : comparison between simulation and experiments

Sample relaxation : finite element calculation and some geometrical short cut.
4. Image processing of HR images (25mn) 

Image processing in direct space : ( ex a multislice )  (10mn) 

Image processing in reciprocal space : geometrical phase analysis. (15 mn)

(ex : dislocation strain map, anisotropy measurement)
5. Conclusion (5mn)

Mesures des déformations locales par diffraction des rayons X

Stéphane Labat – IM2NP
Mardi 16 mars – 19h00 – 20h00

Introduction : Inhomogénéité des déformations dans les matériaux

Exemples dans les matériaux monocristallins (gravure, défaut ponctuel, linéaire ou plan) Exemples dans les matériaux polycristallins (inhomogénéité entre orientations cristallines (anisotropie elastique), entre grains de même orientation (effet du voisinage) et interne aux grains (défaut, interaction entre grain…)

Rappel : La maille cristalline comme jauge de l’état de déformation, condition de Bragg q=G.
Microdiffraction Laue : mesure avec un faisceau blanc sub-micronique.

Principe et Description de la mesure

Performances et Limitations (mesure du tenseur déviatoric (complet si une mesure mono et associe), sensibilités aux déformations, résolution spatiale…)

Résultats publiés (Tamura…)

Diffraction cohérente : mesure avec un faisceau cohérent.

Principe et Description de la mesure (définition de la cohérence, géométrie de mesure)

Performances et Limitations (mesure d’une composante du champ de déplacement,  sensibilités aux déformations, possibilité d’inversion, résolution spatiale…)

Résultats publiés (Robinson…)

Conclusions
Simulation II : nano-objets

Helena van Swyghenoven –PSI

Mercredi 17 mars – 8h30 – 9h40

Sollicitation des nano-objets

Marc Verdier –SIMaP CNRS
Mercredi 17 mars – 9h40 – 10h50

1) Sollicitations classiques  pour les mécaniciens :  

2) sDu champ proche à la mécanique du contact
(mesure de force AFM, afm-acoustique 
résonnant , indentation  …). 


 J'aborderai les problemes de préparation des échantillons en relation avec 
leurs mesures mécaniques (cf les débats stériles sur  micropillar et 
nanoindentation) ainsi que les comparaisons expériences / simulations de 
l'essai mécanique. 


Vibrations des nano-objets

Nicolas Combe – CEMES

Mercredi 17 mars – 11h20 – 12h30

1) Introduction : Pourquoi s'intéresser aux vibrations de nano-objets.

2) Méthodes de Calcul des vibrations de nano-objets.


a) Élasticité linéaire: Calcul analytique et numérique. 


b) Modèle atomistique: simulation. 

3) Méthodes expérimentales 


a) Neutron 


b) Spectroscopie optique Raman



c) Spectroscopie optique résolue en temps.

4) Quelques résultats: 


a)  Signature de l'anistropie élastique cristalline dans les vibrations de nano-objets. 


b) Effet de surface: influence de la contrainte de surface sur les modes de vibration. 


c) Modes de vibration d'objets allongés.

 TD éléments finis cristallins
Henry Proudhon – ESMP CNRS
Mardi 16 mars – 16h00 – 17h30

* Experimental evidences of crystallographic slip

* Theory of plasticity in 2 slides (see Plasticity 1 from S. Forest)

* Basic ingredients of crystal plasticity

* Single crystals tensile curves

* From single crystals to polycrystals

* Examples of computations
Mechanics and Thermo mechanics in microelectronic products:

Some stress and strain effects, investigations and management

Vincent Fiori – ST Microelectronics Crolles
Mercredi 17 mars – 18h00 – 19h00

Introduction
Semiconductor generalities

Manufacturing: FEoL, BEoL, assembly, packaging

Product qualification and technology maturities.

Functioning.

Stress causes and contributors

How are strain & stress generated from ?

What are the related processes?

Stress consequences

In silicon: mobility, dislocations

In BEoL: Electromigration, stress migration, recrystallisation, electrical leakage, delamination

In package : delamination, chipping.
Tools and methods to deal with stress & strain:
General objectives

Develop advanced technologies.

Optimize architectures.

Forecast and lower failure risks.

Experimental

Stress & strain quantifications: Warpage, XRay, profilometer. / Embedded strain sensors.

Failure detection: SAM, FIB, SEM, tomography, laminography / Embedded MEMS sensors, daisy chains.

Modeling challenges, needs and dedicated developments

Scales from nm to cm: Account for structure details: Multi scale and homogenization. 
Deal with physics: Fracture mechanics and failure criteria development. 

Strain induced mobility. / Migration.

Bridge from modeling to reality:

Virtual or simplified test developments: Pull and shear tests, nanoindentation, 4pt bending, cross sectional nonoindent.

TV validation, correlation.
Future trends and some ongoing challenges to face
Technologicals: Dielectric, airgap / Wafer level packaging / Copper WB / 3DI…

Modeling and design: Hierarchical simulation, co-design…

MEMS et NEMS
Philippe Andreucci – CEA LETI

Mercredi 17 mars – 19h00 – 20h00

Contraintes, thermodynamique et diffusion :

Stabilité des nanoparticules: approche thermodynamique et cinétique

Yann Le Bouar – LEM CNRS ONERA
Jeudi 18 mars – 8h30 – 9h40

Introduction:

   De quel nano parle-t-on ?

         >> rappel du poids relatif surface / volume dans une nanoparticule (NP)

         >> Je pense exclure les NP de taille inférieure à environ 2nm qui nécessitent un traitement directement à l'échelle de l'atome.

   Energie de surface / tension de surface / contrainte de surface  

         >> déjà expliqué par un autre orateur ? Les différences sont subtiles mais importantes.

   Thermodynamique de Gibbs / Energie d'excès                            

         >> déjà expliqué par un autre orateur ? (relié au point précédent)

   Role de la courbure : Effet Gibbs-Thomson

         >> déjà expliqué par un autre orateur ?

   Influence du substrat/environnement : cohérence, interdiffusion, …

         >> ce point sera seulement mentionné

   Phénomènes de surface : ségrégation, reconstruction, relaxations

         >> ce point sera seulement mentionné
Effet de la taille sur la thermodynamique d'équilibre des NP

   1) Température de fusion d'une nanoparticule

         >> dérivation simplifiée et illustration expérimentale

   2)  Effet de la taille sur la solubilité

         >> dérivation simplifiée et illustration expérimentale

   3)  Effet de la forme d'une NP

         >> illustration avec les NP Co-Pt

   - Influence de la ségrégation de surface

         >> ce point sera seulement mentionné

   - Relaxations de surface

         >> ce point sera seulement mentionné

Cinétique de transformation dans les nanoparticules

   - Motivation : préparation souvent hors équilibre, recuit...
         >> Beaucoup moins étudié que la thermo d'équilibre. Je ferai un point sur l'état actuel.
   1)  Modes de transformation (front plan, coeur/coquille)

   2) Rôle des lacunes

         >>> (Cf calculs atomiques ?, Yasuda 1993)

Mécanique des polycristaux
Olivier Castelnau – LPMTM CNRS
Jeudi 18 mars – 9h40 – 10h50


Microstructure des polycristaux


Mise en evidence experimentale des hétérogénéités de déformation, et implication (par corrélation d'images, diffraction, ..)


Méthodes de calcul : homogénéisation en champs moyens; calculs "full-field" par FFT


je donnerai ensuite qqs exemples de réalisation
Possible ways to control the strain-hardening 

in nano-structured advanced structural steels
Olivier Bouaziz – ArcelorMittal Research
Jeudi 18 mars – 11h20 – 12h30

A strong refinement of the grain size in metals is a very efficient metallurgical solution to have ultra-high strength materials especially with iron based system. The main benefit could be interesting for combination between strength and other in-use properties (weldability, recyclability, coatability) due to the low alloyed metallurgy. Unfortunately the strain-hardening and by the way the uniform elongation decrease too rapidly with the increase in strength. Strain-hardening is strongly required for many applications in the transport industry involving forming or crash performance. Thus the research has a double challenge in this field :

· the understanding of the mechanism controlling the strain-hardening whatever the scale of the microstructure,

· to find ways to overcome the limitations.

Using results related to martensite and to TWIP alloys (Twining Induced Plasticity) the presentation try to progress in this way showing especially that there is probably not only one microstructural length scale to be considered for a control of  the flow stress and of the strain-hardening in  nanostructured single-phase iron-based systems. Conclusions could be applied to another metallic alloys.

TD: Analyse des données en microdiffraction Laue

Odile Robach, Jean-Sébastein Micha – CEA INaC
Jeudi 18 mars – 16h00 – 17h30

Le but de ce TD est de faire reproduire aux élèves, sur papier autant que possible, les principales étapes de l'analyse d'une mesure effectuée par microdiffraction Laue.

Rappelons que la microdiffraction Laue ( = en faisceau "blanc" i.e. polychromatique à large bande) permet de cartographier en 2D l'orientation et la déformation déviatorique élastique de la maille cristalline près de la surface d'un polycristal, avec une profondeur d'analyse allant de quelques microns à quelques 100 microns suivant la transparence du matériau aux rayons X. Notons qu'il n'y a pas "une" profondeur d'analyse globale mais "des" profondeurs d'analyse, chaque faisceau diffracté sélectionnant une énergie différente dans le microfaisceau blanc incident.

Une expérience type comporte les étapes d'analyse suivantes :

1) calibration de la géométrie expérimentale à l'aide du diagramme de Laue produit par un monocristal de Ge illuminé par un microfaisceau blanc

2) détermination de l'orientation et des déformations déviatoriques de la maille à partir du diagramme de Laue produit par un grain illuminé par un microfaisceau blanc

3) détermination de la dilatation à partir des mesures d'énergie d'un pic de diffraction, en un point d'un grain pour lequel on dispose déjà du diagramme de Laue.
L'étape (2) est en général automatisée pour traiter successivement tous les diagrammes acquis au cours d'une cartographie de l'échantillon. Les mesures correspondant à l'étape (3) sont le plus souvent limitées à moins d'une dizaine de points sur l'échantillon, étant plus longues à réaliser.

Lors du TD, on alternera des calculs sur papier, dans des cas particuliers simples à traiter, pour comprendre ce que font les différents modules qui composent le logiciel d'analyse, et des calculs avancés, utilisant les modules. Les points suivants seront traités :

a) Calculs de base de la technique : simulation d'un diagramme de Laue :

- directions des faisceaux diffractés connaissant l'orientation du faisceau incident par rapport au cristal et la gamme d'énergie du faisceau incident

- projection de ces faisceaux diffractés sur un détecteur 2D, avec définition des paramètres géométriques de l'expérience (calibration).

- relation inverse : utilisation de la calibration pour passer de la position (x,y) d'une tache de diffraction sur le détecteur au vecteur diffracté uf puis au vecteur de diffraction unitaire uq correspondant dans l'espace réciproque. (A ce stade l'espace réciproque est rattaché aux axes du détecteur et pas encore à ceux du cristal).
b) Analyse d'un diagramme de Laue expérimental : 

b1) Calibration approximative et indexation / orientation approximative

- établissement d'une calibration approximative : trouver les coordonnées xyz du point d'impact du microfaisceau sur l'échantillon (3 des paramètres de calibration), à partir du diagramme de Laue d'un cristal connu (Ge) connaissant l'orientation approximative du faisceau incident par rapport aux axes du détecteur (2 des paramètres de calibration) et les indices HKL de deux taches.

- indexation "sans information préalable" du diagramme de Laue du Ge : utiliser la calibration approximative pour trouver les HKL des taches. Différents processus d'indexation seront testés, notamment le plus classique, qui consiste à comparer les angles (uqi,^ uqj) expérimentaux aux angles théoriques tabulés pour un cristal de structure connue et non déformée. Ceci permet d'aboutir à une proposition d'indexation pour un premier triplet de taches, et de tester sa validité sur les taches restantes. 

- calcul de la matrice d'orientation à partir des vecteurs uq de deux taches indexées.

b2) Raffinement des paramètres de simulation d'un diagramme : calibration, orientation , déformations déviatoriques.

Point de départ : N taches (xi, yi) (Hi Hi Li)

Point d'arrivée : 5 paramètres de calibration, et/ou 8 coordonnées des vecteurs a, b, c de la maille du cristal (orientation + déformation hors dilatation) dans le repère lié au détecteur. 

b.2.1) Orientation + déformations à calibration connue

 - calcul analytique exact à partir de 4 taches indexées 

- application à plusieurs quadruplets extraits de l'ensemble initial de N taches, pour illustrer la variabilité des résultats d'un quadruplet à l'autre (propagation "anisotrope" des incertitudes de positionnement des pics).

- recalcul après une variation d'un des paramètres de calibration, pour illustrer le couplage déformation-calibration, qui empêche de raffiner simultanément les deux.

b.2.2) Orientation + calibration à déformation connue (nulle)

- calcul approché à partir de 4 taches indexées, et illustration de la sous-contrainte du problème à 3 taches (manque d'équations) et de la sur-contrainte du problème à 4 taches (excès d'équations) dans le cas de positions (x,y) issues de données réelles.

- méthode numérique pour le raffinement de la calibration "à 4 taches"

- application à plusieurs quadruplets extraits de l'ensemble initial de N taches

c) Analyse de la dilatation de la maille 

 - calcul de la dilatation de la maille à partir de la différence entre les énergies expérimentales et théoriques d'une tache du diagramme de Laue. 

- pour les mesures d'énergie effectuées en monochromatisant le faisceau incident :  calcul de la correction à appliquer si la tache se décale en (x,y) entre les deux mesures (en blanc et en monochromatique). 

Fig. 1 : géométrie de diffraction et diagramme de Laue théorique pour un cristal de Si(001).
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Oxydes, croissance et contrainte

L’épitaxie vue sous l’angle de l’hétérogénéité cristallographique et chimique
Guillaume Saint Girons – INL CNRS
Jeudi 18 mars – 18h00 – 19h00

Introduction :

A-Bref historique de l’épitaxie

-définition originelle de Royer

-les premières études : croissance cristalline de métaux sur oxydes ou semiconducteurs

-focalisation sur des systèmes très homogènes semiconducteur/semiconducteur

-rediversification drainée par la microélectronique : intégration monolithique de Ge, de semiconducteurs III-V et d’oxydes cristallins sur silicium

B-Généralités sur les oxydes épitaxiés

-les substrats : SrTiO3, LaAlO3, MgO, Si

-4 grandes familles : pérovsvites, bixbyites/fluorites, spinelles et wurtzites

Réseau, coordinance, ionicité, dureté

-Applications potentielles

-caractéristique générale : forte hétérogénéité matériau/substrat

I-Le paradigme de la croissance contrainte : systèmes standard « homogènes »

Désaccord faible, énergie d’interface négligeable

-croissance pilotée par le désaccord paramétrique

-relaxation des contraintes dans les systèmes IV-IV/III-V

-une vision réduite du problème

II-Germination et hétérogénéité cristallographique et chimique : modèle à

l’équilibre

-les modes de croissance et d’accommodation

-paramètres du problème

-cartographie du mode de croissance et d’accommodation

III-Systèmes oxydes/semiconducteurs : de l’ordre au désordre

III-A. Systèmes pérovskite/pérovskite : Lc = 1 maille

Désaccord modéré, énergie d’interface faible

-Deux exemples : LAO/STO en tension et BTO/STO en compression

-Contrainte et déplacements atomiques dans le système BTO/STO

-Forte épaisseur critique, relaxation plastique inefficace

-Quelques cas de croissance Stranski-Krastanov

III-B. Systèmes contraints à relation d’épitaxie indirecte : Lc = n mailles

Désaccord modéré, énergie d’interface forte, énergie de surface du substrat forte

-STO/Si(001) : minimisation du désaccord au prix de la création de liaisons pendantes d’interface

-Gd2O3/Si(001) ou GaAs(001) : minimisation de la densité de liaisons pendantes au prix d’une augmentation du désaccord

-Compétition contrainte/interface : les paramètres clé

III-C. Systèmes à relaxation par dislocations d’interface : Lc = distance entre 2

dislocations

Désaccord élevé, énergie d’interface forte

-relaxation partielle : Al2O3/Si(111)

-relaxation totale : III-V et Ge/oxydes pérovskites/bixbyite

III-D. Hétérogénéité cristallochimique et désordre

-Réactions d’interfaces : STO/Si, InP/STO

-Symétrie et croissance multidomaine

Gd2O3/GaAs et Si : les dimères

Systèmes bixbyite/diamant (111) : exemple d’effet électrostatique à l’interface

-Tendance à la polycristallinité

Conclusion

A-Bilan : degré de cohérence matériau/substrat et hétérogénéité

B-Au-delà des oxydes

-antimoniures

-InAs/Si

Contraintes, croissance, et dimensionnalités 
dans les nanostructures semiconductrices
Henri Mariette – Inst. Néel CNRS
Vendredi 19 mars – 8h30 – 9h40

Nanostructures magnétiques : croissance, structure, propriétés
Victor Etgens – INSP CNRS
Vendredi 19 mars – 9h40 – 10h50
