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Order-disorder phase transition 

Phase separation 

Ni-8%Al-6%Ti aged  at 800°C 
during  45h Ni-7.5%Al-15%Ti-2.5%V aged at 1100°C 

during  5 days 

microstructure 

Vieillissement des alliages   





Les particules de la phase γ’ (Ni3Al) 

Précipitation dans les superalliages 
(collaborations: ONERA,  ArcelorMittal et  Aubert&Duval)  



! Time dependent Ginzburg-Landau equation for the lro parameters 
 

 
 
Cahn-Hilliard equation for the concentrations 
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Phase Field equations (mesoscopic description) 

      M – mobility . 

       L – kinetic coefficient describing the motion of the interface 

       F – total free energy.  F = Fchemical + Felastic 

     ζc(r,t) et ζη(r,t) – Langevin noises. 
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Phase field variables:  
Concentration c(r) 
Order parameter η(r)	  



Advanced Microstructure Modeling  
using Phase Field Method 

2 µm 
1 µm 

Y. Jin et. al. 2008. 
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The phase field method handles well arbitrary microstructures consisting of 
diffusionally and elastically interacting particles and defects of high volume fraction and 
accounts self-consistently for topological changes such as particle coalescence. 



Comparison  of the morphology  of precipitates of the L12 Ni3Al phase (640Å~640 nm) obtained by phase field 
modeling   (left column) and by TEM (right column) in the Ni－13.8at.%Al aged at 1023 K 
 : (a),(e) t = 15 min ; (b),(f) t = 2 h ; (c),(g) t = 4 h ; (d),(h) t = 8 h. 
 
 J. Boisse.H. Zapolsky, N. Lecoq, R. Patte, Acta Mater. 2007 

Simulation TEM images 

Ni-Al alloys 



Evolution de la microstructure dans Ni-20%Alà T=800°C 



Evolution de la microstructure dans l’alliage Ni-20%Và T=800°C 

Variant I 

Variant II 

H. Zapolsky,S. Ferry, X. Sauvage,D. Blavette, L.Q. Chen, Phil. Mag. (2011) 
J. Boisse, H. Zapolsky, A.G. Khachaturyan Acta Mat. (2011) 
M. Eckholm, H. Zapolsky, A. Ruban, I. Vernyhora, D. Ledue, I. Abrikosov, Phys.Rev.Letters (2010) 
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Ni-20%V-10%Co 

Ni-19%V-4%Fe Ni-15%V-5%Nb 

50 nm 

<110> 

Simulations atomistiques des microstructures dans les alliages à base de 
Ni.  

Images expérimentales obtenus en microscopie électronique 



Les alliages à base d’Al 
collaboration NEXANS 

L’objectif: développer une nouvelle génération de câble électrique en aluminium 
ayant de bonne propriétés électriques et une bonne tenue mécanique à haute  
température  



Précipitation dans les alliages à base d’Al 
 

     dureté des matériaux      
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Simulations atomistique 

Onsager equation (equation of relaxation dynamic): 

Lαβ(r-r ’) is a matrix of kinetic coeficients. elastchem EFF +=

PA(r,t) is the probability of finding of an 
 A atom at a given lattice site r at a given 
 time t.   

concentration x y 

Lattice 
parametre ay 

ax 

Vegard ’s law  

MISFIT 



Les précipités ordonnés avec la structure DO22 dans l’alliage Al-Zr 

simulation expérience 

W Lefebvre, N Masquelier, J Houard, R Patte, H. Zapolsky - Scripta Materialia, 2014 



Spinodal decomposition in Fe-Cr 

3D atom probe 
Phase field simulations 

Evolution of wave lenght of  
 spinodal 

N. Lecoq, H. Zapolsky, P. Galenko, Europ. Phys. J. 2009 



•  Structural and chemical analysis: APT - TEM 
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Irradiated 
Fe-9Cr RPV steel 

Courtesy B. Radiguet 

Segregation at grain boundaries in irradiated materials 
                          Collaboration EDF-GPM 
 





Boite de simulation de dimensions de 
20483 mailles correspondant à des 
 dimensions physiques d’environ 
40 x 40 x40 nm3 

Champ élastique des dislocations 

La modélisation numérique est un outil très utile à la maîtrise de l’élaboration et à 
la  prédiction des propriétés physico-chimiques des matériaux. 


