
 

 

GdR Thermodynamique des Matériaux Haute Température – TherMatHT 

Groupe de Travail Métallurgie 

Compte-rendu de la 1ère Réunion du Groupe de Travail 

1er Avril 2019 

Thiais 

Compte-rendu rédigé par Jean-Marc Joubert 

Présents à Thiais : Pascal Berger (LEEL, Saclay), Clara Desgranges (Safran Tech, Saclay), Mikael Perrut 

(ONERA, Chatillon), Jean-Marc Joubert (ICMPE, Thiais), Jean-Claude Crivello (ICMPE, Thiais), Rémy 

Besson (UMET, Lille), Thibault Quatravaux (IJL, Nancy), Edern Menou (Safran Tech, Saclay), Paul 

Fossati (LMTT, Saclay) 

Présents par visio : Olivier Dezellus (LMI, Lyon), Jérôme Andrieux (LMI, Lyon), Philippe Maugis 

(IM2NP, Marseille), Gildas Guillemot (CEMEF, Sophia Antipolis), Mickaël Beaudhuin (ICG, 

Montpellier) 

 

Introduction de la réunion par Olivier Dezellus 

Les Journées Prospectives Nouveaux Alliages Métalliques ont été organisées par l'INC du CNRS à 

Grenoble les 25 et 26 Octobre 2018. Ces journées réunissaient la plupart des laboratoires avec une 

activité identifiée en métallurgie au sein du RNM. Un constat a été fait par Alexandre Legris sur le 

manque de cohérence des thématiques, le besoin de structuration et de regroupement. 

Plusieurs axes de réflexion et/ou de structuration ont été identifiés (pour plus de précisions, voir le 

CR d’Alexis Deschamps) : 

− réflexion sur les moyens d'élaboration 

− réflexion sur les équipements de pointe en caractérisation  

− réflexion sur les risques de perte d'expertise ou les besoins en expertise nouvelle (dont l'IA) 

− la métallurgie combinatoire et le design d'alliages (projet COMET) 

Ces deux derniers points nous concernent particulièrement car il semble que la thermodynamique au 

sens large avec, notamment, tout ce qui concerne l'acquisition de données, leur optimisation et la 

mise en banque revienne sur le devant de la scène grâce aux thématiques émergentes de la 

métallurgie combinatoire, du design d'alliages et de l'Intelligence Artificielle. 

C'est la raison pour laquelle il a été proposé par Olivier Dezellus, au sein du GdR TherMatHT qui 

couvre les aspects thermodynamiques de tous les matériaux inorganiques, d'un Groupe de Travail 

dont l'activité serait plus spécifiquement dédiée à l'interface avec la métallurgie. 

Historiquement, notre GdR a noué des relations avec les sous-communautés qui bénéficiaient déjà 

d'une structuration comme le GdR Solidification par exemple. Le mandat de ce GdR est en train de se 

terminer. Un GdR sur les alliages à haute entropie est en train de voir le jour avec lequel nous 

pourrons tisser des liens. Mais il a été plus difficile d'établir des liens avec l'ensemble des 

métallurgistes, les industriels d'une part, les académiques d'autre part.  

Les questions suivantes restent en suspend : 



 

 

− quels sont les besoins réels en données thermodynamiques et de diffusion ? Que peut-on 

faire de ces données ? 

− en quoi ces données sont-elles utiles au design d'alliages ? 

− comment notre structure peut-elle aider ? 

− comment identifier ce qu’est la 'communauté métallurgique' ? 

− quels sont les bons interlocuteurs côté académique ? côté industriel ? 

− quel est le rôle du RNM ? 

− quelles types de collaborations permettraient de mieux structurer l’activité « acquisition  de 

données/modélisation de type thermodynamique/cinétique » avec les métallurgistes 

industriels et académiques ? avec quels moyens ?  

Cette réunion illustre le besoin de discuter autour de ces questions et de décider d'actions à mener 

pour partager ces discussions avec des communautés de métallurgistes côté industriel et 

académique. 

 

Liens avec la communauté des métallurgistes côté industriel 

Présentation 

Clara Desgranges indique qu'elle a déjà sollicité les industriels qu'elle connait pour pousser à la 

création d'un consortium destiné à travailler sur les sujets reliés au design d'alliages. 

Elle identifie plusieurs points durs, qui mériteraient d’être levés pour avancer plus efficacement : 

− côté industriel, le partage de la donnée entre industriels et/ou la publication de résultats vers 

la littérature ouverte est toujours un point délicat. Il y a besoin d’assouplir les règles en 

réfléchissant en amont à ce qu’est une donnée sensible et ce qui ne l’est pas. 

 

− côté académique, il y a un besoin de publier ce qui a pour conséquences que : 

o l'on préfère généralement faire du développement méthodologique nouveau à de la 

mesure répétitive ou systématique de systèmes assez faiblement différents par une 

même méthode. 

o l'on doit être libre de publier les résultats ce qui impose de clarifier, en amont d'une 

collaboration, la politique de publication 

   

Discussion 

Il est remarqué qu'une structure publique de production et d'archivage des données comme le NIST 

aux USA manque cruellement en France. 

Une donnée thermodynamique semble pouvoir être publiée car elle ne peut être sensible en elle-

même. 

Côté académique, on préférera le développement de techniques mais pas d’acquisition systématique 

alors que, côté industriel, on a besoin d’acquisition de données de manière systématique, multiple et 

répétitive. On note le besoin d’une réflexion côté CNRS/CNU pour pouvoir valoriser un acteur 

académique produisant des données en masse pour les industriels qui ne sont pas forcément 

publiées ou publiables (ou avec un certain délai)? 



 

 

Concernant le problème des mesures répétitives, il se pose la question de comment les valoriser. Il 

est suggéré que c'est tout à fait possible si c’est un doctorant qui les conduit, car, pour un chercheur 

l'encadrement d'un doctorant peut être facilement valorisé, indépendamment du nombre de 

publications issues de la thèse. De plus, en changeant même légèrement de systèmes, de nouvelles 

problématiques peuvent se reposer à chaque fois. Enfin, pour les mesures expérimentales comme 

pour les calculs, les mesures répétitives génèrent un grand nombre de données permettant des 

analyses poussées des tendances. 

Lors de la réunion sur l'utilisation du Machine Learning pour l'exploitation de données en métallurgie 

organisée par le RNM le 29 Mars, s’est également posée la problématique des données, de leur 

acquisition et de leur partage, ainsi que des verrous posés par les politiques des différents 

organismes en terme de propriétés intellectuelles vis-à-vis des données produites. 

Pour le design d’alliage, la méthode Calphad est incontournable. Mais, pour être efficace, il faut des 

bases de données appropriées et pour avoir des bases de données fiables, il faut des mesures 

exactes sur les systèmes les plus importants (données de diagrammes de phases et données 

thermodynamiques). 

Quel est le niveau de compréhension de la part des industriels des limites et parfois de la déficience 

des bases de données et même des données brutes sur les diagrammes de phases des systèmes ? 

Est-ce que les acteurs industriels sont conscients du nombre de systèmes importants : 

− qui n'ont pas été évalués dans les bases de données 

− qui ont été évalués mais dont la l'évaluation peut être remise en cause 

− qui n'ont jamais été étudiés expérimentalement 

− qui ont été étudiés expérimentalement  mais dont la description est notoirement incorrecte 

 

Les bases thermodynamiques sont utilisées avec succès aujourd'hui parce que ces systèmes n'ont 

que peu d'influence sur le résultat final pour le développement d'alliages classiques. En revanche, le 

problème va se poser en design d'alliage dès que l'on voudra s'éloigner des domaines de composition 

habituellement étudiés (alliages de compositions complexes, ajout d'éléments d'alliages non usuels, 

alliages sans composant principal (HEA)). 

Pour bénéficier de la chaine de programmes permettant d'aller au-delà des calculs d'équilibre entre 

phases (pour la modélisation de la diffusion ou des transformations de phases), il faut, en plus, les 

données thermo-cinétiques. 

Les données relatives à la diffusion sont très intéressantes mais peu d’équipe sont à même de faire 

des mesures en France car elles sont peu valorisables au niveau du CNRS/CNU et il n'y a pas assez de 

soutien industriel sur la durée. Pour relancer les activités dans ces domaines, il va falloir stimuler la 

communauté académique selon les besoins industriels. Ne pas oublier que pour la diffusion, il faut 

aussi la donnée thermodynamique correspondante (passage des coefficients de diffusion aux 

mobilité, obtention des forces motrices). 

On note, enfin, qu’il serait sans doute intéressant de communiquer sur l’historique de construction 

des bases de données CALPHAD les plus utilisées, souvent  initiées par des collaborations fortes entre 

académiques et industriels : 

− grâce à la mise en place d'un consortium (SNECMA-Safran, Aubert & Duval, General Electric 

et Thermo-Calc) depuis de nombreuses années, des améliorations significatives à la base de 



 

 

données thermodynamique TCNI (base nickel) utilisée pour le développement des 

superalliages ont été apportées. Ce type de consortium a mis en évidence l'un des énormes 

avantages de la méthode Calphad qui consiste en une optimisation de données réelles pour 

obtenir des paramètres affinés : on peut aisément partager ces paramètres affinés sans avoir 

besoin de partager les données brutes. Peut-on envisager de reproduire cette collaboration 

pour d'autres systèmes ? A-t-on nécessairement besoin de Thermo-Calc ou peut-on 

développer des bases de données franco-françaises ? 

− le développement des bases de données nucléaires Zircobase (CEA) et Fuelbase (consortium 

européen) est un exemple de réalisation sans l'intervention de Thermo-Calc 

− l'exemple du développement des carbures cémentés en Suède montre le succès d'une 

collaboration entre académiques (KTH), un industriel (Sandvik) et les développeurs de bases 

de données (Thermo-Calc) avec des investissements importants mais aussi un retour en 

terme industriel 

Il faut identifier les besoins industriels. Quelques pistes  :  

− base titane : on évoque les limitations des bases de données commerciales. Peut-on aller au 

delà de la base de donnée TCTI2 ? Avec Thermo-Calc en montant un consortium ou en 

reprenant tout à zéro pour construire une base française ? Quels seraient alors les moyens 

nécessaires ? 

− systèmes oxydes  

− diffusion, énergie de surface, transformation de phases 

− éléments mineurs : S, C, N 

 

Il faudrait que les industriels sachent qu’ils peuvent s’adresser à nous et peut-être ouvrir au sein de 

notre GdR un guichet unique permettant de centraliser les demandes avant de les distribuer vers les 

laboratoires. 

 

Actions 

Clara Desgranges propose d'organiser, courant Avril-Mai, une réunion entre acteurs industriels 

qu'elle a déjà contactés suite à la réunion d’Octobre en vue de la création d’éventuels consortium 

industriels pour l'acquisition de données. . 

Elle propose de leur parler des activités de notre GdR et de notre volonté de collaborer sur le thème 

de l'acquisition de données thermodynamiques au sens large. Nous pouvons proposer l'organisation 

d'un workshop de rencontre GdR-Industrie qui pourra avoir lieu au début de l'automne. Cette 

rencontre aura pour but : 

− de montrer les compétences de notre GdR 

− de montrer des exemples de réalisations basées sur l'approche thermodynamique : bases 

Nickel, Fuelbase, base acier en faire le bilan de tous les moyens investis dans ces 

thématiques  

− de monter que les bases de données CALPHAD permettent d’aider dans la compréhension 

des systèmes hors-équilibre (méta-stabilité, ….) 

− que les industriels nous présentent leurs besoins 

− d'engager des discussions sur des formes de partenariat possible 



 

 

 Il existe des partenaires industriels de notre GdR qui nous ont soutenus lors du montage. Il 

serait bon de faire un bilan de tous les partenariats industriels réels qu'ont les membres de notre 

GdR avec l'industrie métallurgique. Olivier Dezellus se charge de faire un sondage pour compléter la 

liste des contacts de Clara Desgranges.  

 

 

Liens avec la communauté des métallurgistes côté académique 

Présentation 

Il est de nouveau mentionné le lien établi avec le GdR solidification. Nous avons un certain nombre 

de membres communs et nous avons organisé des journées annuelles en commun à Odeillo. Le 

mandat de ce GdR se termine en 2020. Il est prévu l'organisation d'une autre école d'été et le GdR 

réfléchit à des pistes pour continuer à exister sous une autre forme.  

Il est mentionné aussi un projet de structuration sous forme d'un LRC (Laboratoire de Recherche 

Commun) en Ile-de-France, autour du CEA (SRMA, SRMP), de l'ONERA, de Chimie ParisTech et de 

l'ICMPE sur les matériaux en condition extrêmes. 

Il est évoqué une liste des thématiques sur lesquels notre GdR pourrait apporter son expertise : 

− aspects hors équilibre  

− solidification, métal liquide 

− transformations de phases  

− design d’alliages qui semble intéresser aussi bien les industriels que les laboratoires 

académiques 

− données de diffusion pouvant servir pour la modélisation  

− données thermophysiques sur le métal liquide, énergies interfaciales (c'est un sujet qui avait 

été identifié avec le GdR solidification) 

 Il est remarqué que, dans ces deux derniers domaines, il y a relativement peu d'activité au 

sein de notre GdR, en comparaison de nos activités les mieux identifiées comme l'acquisition de 

données thermodynamiques, la calorimétrie, les calculs DFT ou l'optimisation thermodynamique. 

Comme déjà évoqué plus haut, si il y a rien un réel besoin et un réel soutien, il semble possible pour 

certains laboratoires de se remettre à développer ces thématiques.  

 Il est de nouveau constaté que la communauté des métallurgistes est grande mais 

relativement dispersée. Le RNM ou la liste des laboratoires présents à Grenoble sont-ils un point 

d’entrée pour se faire connaître ? 

 

Actions 

Contacter le RNM : Jean-Marc Joubert se charge de prendre contact avec la direction du RNM (Pierre 

Sallot, Jean-Luc Béchade et Jean-Jacques Maillard pour les informer de l'existence du Groupe de 

Travail Métallurgie de notre GdR et de notre volonté de fédérer les communautés et d’initier des 

collaborations. 

Faire de la publicité lors de la conférence la Métallurgie Quel Avenir ! du 8 au 12 Avril. 



 

 

 

Collaborations internes au GdR 

Il ne faut pas oublier la possibilité de collaborer en interne au GdR sur les thèmes relatifs à la 

métallurgie. Il est rappelé l'existence d'un appel d'offre interne au GdR destiné à favoriser ces 

collaborations (environ 5000 € dans des projets impliquant au moins deux partenaires du GdR).  

 

Conclusion 

Notre GdR s'arrête fin 2021. Nous aurons une nouvelle école d'été en 2020. Il est important de faire 

démarrer des actions maintenant de manière à pouvoir proposer un nouveau mode de structuration 

à la fin de notre GdR. Il est également important de pouvoir tenir compte de l'effort de structuration 

actuellement à l'œuvre à l'échelle nationale côté métallurgie jusque dans la communauté des 

thermodynamiciens. 

 

 

 


