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Limitations et erreurs dans  
les données de la littérature  
et dans les bases de données 
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Systèmes binaires optimisés 

Systèmes ternaires optimisés 5 



 Peut-on tout calculer ? 
 
 N’y-a-t-il plus à faire que du design d’alliage ? 
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Al Co Fe 
Al Co Mo 

Al Co Ni 
Al Co Ti 

Al Fe Mo 
Al Fe Ni 

Al Fe Ti 
Al Mo Ni 
Al Mo Ti 

Al Ni Ti 
Co Fe Mo 

Co Fe Ni 
Co Fe Ti 

Co Mo Ni 
Co Mo Ti 
Co Ni Ti 

Fe Mo Ni 
Fe Mo Ti 

Fe Ni Ti 
Mo Ni Ti 

20 systèmes ternaires 

6 éléments  
15 systèmes binaires 
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calcul d’extrapolation 

Méthodologie Calphad 

détermination expérimentale du système 

optimisation thermodynamique 

mise en base de données 

systèmes inconnus 
systèmes connus de manière erronée 

fait ? 
pas fait ? 
bien fait ? 

fait ? 
de quelle façon ? 

influence sur le résultat final 
fiabilité hors des domaines balisés 
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Des systèmes inconnus 

 
[Villars 01] binary   ~ 50% 
  ternary  ~ 5% 
  quaternary  ~ 0.5% 
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76 éléments 

nombre de binaires : 2850 2340 (82%) dans Okamoto 

nombre de ternaires : 70300 
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Des systèmes mal connus 
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[Linus Pauling File] 
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Des systèmes moyennement connus 

[Brewer 80] 
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Des systèmes qui semblent connus 
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Des systèmes qui semblent connus 

[Clark 39] 
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Fe–W 

[Antoni-Zdziobeck, privat. comm.] [Antoni-Zdziobeck, 2013] 

surestimation probable de la solubilité  
de W dans -Fe 

Réexamen du binaire 

pas d’updates dans TCFE9 

TCFE6 

Des systèmes qu’on croit être connus 
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Systèmes ternaires optimisés 15 



Des systèmes à réétudier 

phase σ 

phase σ’ 
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Même constat pour les données  
thermodynamiques 

par rapport aux diagrammes seulement une fraction des systèmes  
possèdent des données thermodynamiques 
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Mix calo [8]

Bomb calo [12]

This work sample A

This work sample B

p vap [15]

EMF [21]

EMF [22]

EMF [23]

EMF [24]

EMF [25]

DFT [7]

DFT [28]

DFT [29]

Compil [9]

Compil [11]

Compil [30]

CALPHAD [32], [33], [3]

CALPHAD [34]

problèmes expérimentaux (réfractaire, vaporisation, dissolution…) 

lorsque il y des données thermodynamiques mesurées par plusieurs 
auteurs et/ou plusieurs techniques, il est rare que l’on trouve la même 

Calphad permet  - d’évaluer les propriétés thermodynamiques 
   - de vérifier la compatibilité 
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Même constat pour les données  
cristallographiques 

Cu11Al9 ht  

ζ1 

Cu11Al9 rt  

ζ2 

Cu3Al2 ht2  

ε1 

Cu7Al3 ht  

β0 

- difficile de mettre en œuvre un modèle en sous-réseau 
- impossible de faire des calculs DFT 

Structures inconnues 
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Les calculs DFT peuvent-ils remplacer 
les expériences ? 

enthalpies de formation 
enthalpies de mélange 

chaleur spécifique, modules élastiques 
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[Murray 90] 
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Des succès… 

- succès indéniables pour le développement d’alliages 
- Calphad : le seul outil disponible pour simuler les matériaux multi-composants 

Conclusion et message 

Des limites… 

- bases de données construites sur la description des systèmes parfois mal connus 

Des freins… 

Des besoins… 

Une grande vigilance 

- esprit critique 

- le manque de données de base est un frein au développement de nouveaux alliages 

- reste des études de base à faire en diagramme et en thermo 
- le calcul DFT ne peut suppléer totalement le manque de données 
- nécessité de maintenir des études expérimentales de systèmes simples 
- succès nécessitent de l’investissement (voir partie 2) 
- process continu d’évolution des bases 
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