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Description du projet

Les nanotubes de carbone font partie des  nouveaux matériaux de très petite dimension dont on peut réaliser la synthèse en laboratoire. Une des propriété très intéressante de ces tubes de carbone est leur extrême résistance et leur dureté, alliée à une grande légèreté. Ce sont les premiers produits industriels issus des nanotechnologies. 

Ces tubes sont composés d'atomes de carbone répartis en hexagones. La taille typique de ces nanotubes est de l'ordre d'une dizaine d'hexagones dans une section de tube. Une des questions fondamentales est de pouvoir prédire les propriétés mécaniques de tels tubes à partir de modèles microscopiques. Le premier objectif de cette thèse est ainsi de déduire un modèle mécanique mésoscopique à partir d'un modèle microscopique simple décrivant les interactions entre atomes de carbone. 

Le modèle microscopique simplifié qui sera considéré sera le modèle d'interactions entre atomes via des potentiels de type Lennard-Jones. Une analyse similaire de la mécanique d'une chaine d'atomes a déjà été menée avec succès dans le cadre d'un travail publié avec R. Benguria et J. Dolbeault [1]. L'objectif est ici de généraliser les outils développés dans [1] afin de les adapter au cas des nanotubes. Ici une difficulté nouvelle apparaît avec la possible rotation des sections du tube, qu'il faudra contrôler en utilisant la stabilité de ces tubes.

Le résultat attendu de cette analyse originale sera une estimation d'erreur entre la solution microscopique et la solution du modèle mécanique mésoscopique obtenu.

Dans un deuxième volet de la thèse, le cas d'un cristal bidimensionnel ou tridimensionnel sera étudié, toujours pour des potentiels d'interaction de type Lennard-Jones. Il s'agit de comprendre comment un défaut cristallin de type dislocation, contenu dans un crystal parfait par ailleurs, peut affecter le comportement macroscopique de ce dernier. En particulier, l'objectif de cette partie de la thèse sera d'établir une estimation d'erreur entre la solution microscopique et la solution de type milieu continu contenant une dislocation.

Ici le problème est rendu plus difficile que celui des nanotubes, car c'est un problème essentiellement 2D ou 3D, alors que celui des nanotubes est 1D. Dans cette partie de la thèse, des résultats de type rigidité (cf. par exemple [2] et [3]) seront obtenus en utilisant la stabilité du réseau cristallin parfait. 

Au CERMICS, la thèse sera effectuée dans l'équipe « EDP et Matériaux ».
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Connaissances et compétences requises:

Le doctorant devra avoir un Master  2 en Mathématiques appliquées.

Informations à saisir directement dans l'application

· Intitulé français du sujet de thèse proposé : 

Analyse micro-méso des nanotubes et des dislocations.

· Intitulé anglais du sujet de thèse proposé : 

Micro-meso analysis of nanotubes and of dislocations.

· Unité de recherche - CERMICS

· Domaine scientifique principal de la thèse – Mathématiques appliquées

· Domaine scientifique secondaire de la thèse – Mécanique

· Thème et sous-thème prioritaire (correspond au détail le plus fin dans la liste des thèmes prioritaires) -

1. Mathématiques, STIC, Nanotechnologies et leurs applications. 

1.g Modélisation, simulation et calcul haute performance

· Les nom, prénom et courriel du directeur de thèse – 

Monneau Régis, monneau@cermics.enpc.fr

· Argumentaire scientifique présentant les enjeux de la thèse et son adéquation avec le sous-thème prioritaire - 

L'enjeu principal de la thèse est de justifier, quand cela est possible, le comportement mécanique à grande échelle de matériaux tels que les nanotubes ou les cristaux en tenant compte de leur défauts. Mathématiquement, cela se traduira par le développement de nouveaux outils pour établir des estimations fines des erreurs entre le modèle microscopique et le modèle de type milieux continu utilisé à l'échelle mésoscopique.

De ce point de vue, ce sujet est complètement dans le thème 1 sur les mathématiques, et son sous-thème 1.g sur la modélisation et le développement de nouveaux outils mathématiques. Ici l'idée novatrice est de s'appuyer sur des nouvelles estimations de type inégalité d'Harnack vectorielles qui seront particulièrement adaptées à ce problème tout en étant tout-à-fait originales. 

· Documents joints

· Projet de thèse en français - document à joindre obligatoirement à la demande - fiche de 2 pages au format PDF (cf. ci dessus)
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