
Dans cc LnlV<ltl, lJOliS uous SOIIIIIH'S [u({·n·ss(· <lllX propri(•({~s ch·s ceHLJIH>sb, }i(:-Ni 

Cil nwssif d <~ll surfèlcc~s. No11s avons dl"cct n(~ tilH' {•( ude~ 1 ll<'oriqtw pom sitllllkr l'on ln• 

uwguéLicpH' d nst Ïllter lc~s lllOllH:uts lll<lgn{~l iqttcs dc•s a!Olll<'S cl<' Fe· d de• Ni clans lc•ur 

différents cuvirowwntc•ut~ atotuiqtH:s. Notls <lVOtts <Jclopl(' de•ux HpprodH'S. l'tilH' bas(~<' sttr 

lllllllOdNc~ ck caknl sc'JIIÎ-<'IllJliriqlw d 1"<1111 re· l>a~(·c• sm lill fonnalisJJH! uh-inilio. Ces clc•JtX 

approdws s·avc':n:ut t rc'·s coutpi{•JJH!til ni re:~. 

Les ndculs sc'lllÏ-e'lllpiriqll<'S. JJ(•ccssit ill li la coJlll<ll::-isaun: cl'w1 c:c•'tï ain llOllll>rc de 
paramètre::;, sont d{·vclopp{'::; dm1s l"e::;pace rf>el et :-.·appliqtH'lll <1 d<:~ S.\ sti•tth'~ de ditJH:u~iott 

rôclui(c• couuuc' c-e'liX pd:sc•ti!atl! de·~ dNiuJt::; potte! ll<'b <Hl {>( le'Jtdus. C'l's syste'>nu·~ ~ott! 

plns prodH:s de::; c·otttpm.;(•s rh:b {•twli(•'> c'xph·inH'lllalc·nH'lll. la ceHllpmaisutl elc·s rh-.;tdlills 

silllui(:::; d ("('llX lli('Silr(s pnr l'e•xptTic•twc• de·\·ic•tJ! dotw po::;sii>lc• l'i dirc•clc'. l.c·s J>M<llllc'>t n•s 

de• ce• utodc\]e• cie~ CiliCïd sou! dc'•le'lïltittc'•s ;1 p;ld ir cl. till<' c'•t ltclc• d11 syste-.tlle' lll<lssiL !•~11 C'lll'l. cc·:-. 

systh1ws prh.,c!JJI<lltl tilH' s_Y111{'1 ri<' ;$1) sot tl n•l<ll ive•ttle'tll pllts Lwile• cl'ill'c·c\s <tl lX ~1t(l IHHie•s c lc· 

ududs ab-inilio, qui dotuH!lll clc·s r<:snll<lls tri:s pr{:cis.Dc Jtl<~lllC' c·c·-. panutu\(n:s p<'tiV<'J1t 

être aju::;té::; sm l<'s ré'~mltats e~xp{•riJnc~J11itiiX sm l<•s systc':tJH~s ntassifs. Nous avous denw 

ajuste' ks pm<uuc''ln•s (no!Hltlllle'llt le~~ iut{:gnde~s el'<•dlClltgc) de !c:llc~ fnc;cHt ù reprodttin• L1 

struct uw ntagu{>( iqtl<' de' h•tJviroJUH'lll<'lll du volttlll<'. 

Ln 1 l'iltJsf{•rni>ilik clc• c·c·s J><tlëtlltc'•t re·:-. ,·c·rs 1<':-. syslc''JIH'S de· clitlll'llSicnJ rt~clltil e• ( lc·s 

smfcH·c::;) (:( au! pro 1 t v{•. L. (•( Il cl(' dl! CO Ill[)( >s{• 1· ' (Ni :s ( 'l 1 sm fil("(' il (1 (• pd•c ·{·cl(!c' [>il l' u~t Il( k 

de~s {'léuH~uls F<' ct Ni <'1 pm ln suite• cie~ l'idlii1g<' /•'r Ni-1 <'ll \'Oiilllll' 

Dans le syslhlle! /•'r ,\' i:1, 011 <t Vil <jll<! C'ollt J<tirc•JJJCJtl <lltX t~t ttclc•:-. d11 lllill!,lté'( istJH~ clc•s 

surfaces des lllN<IIl:>. dC' tratJsiti<llt pnrs (fee:), <pti <1\'<ll><·c•JJI st>ll\'<!111 cpH' l<'s sttrf;wes (011) 
d (001). dnus cc•! urdn•. sc>tll pltls tllili!,JH'I icpl<' qtl<' Iii :-.mLle:<' (Ill) c-oJtlJ>It' l<'tltl cie· lc•m 

coordinations n•spcc!Î\'C's. cd le• c•tuclc il tll<>lttrc'• <fil<' cl'<uttre•s c:otJ:--iclt•J;ilic>Jl~· s<Jlll <l pr<'tldtr 

<'Il compte• ponr lc·s surf'<H·<·s cle•s ;dliill!,<'s ;\hase <k-. llthil11X de• !tëlltsil ;,>JI (c·t <'JI J><ll'l icttlic•r 

le::; alliages de Fc.:r). clou! sp(•ci;dc•JJt<'Jtt ln prÎ's<'tt<"e' d.ltll e'n\·iroJttt<'llH!lll cliss<'ltli>lai>l<· illtlom 

de~ l'nloJtlC' de Ft' qni <'XI1ilw n• dc·n1Î<'r il e'Jl!-',<'JJdn•t Jill c-t>J1lporl<'llll'Jll clill/·rc·Jtl ck ('('ilti de· 

I:Uat pur. 



faut cout>idh·<'l' l'dld <k l'èdli<tg<' dtt Ft~ l\Wc l<· Ni ltli lJI(~tll<'. L<' FeNi:5 p<'tt! (•tn~ C<Jusid{•ré• 

COllllll(-' lill nlling<' dihté• dtt F<~. D<'S {~( ll<l<~s out JIIOtJ(r{• <Jll<~ l<· }lJ(JlllCll( du n~ élltgllH~tl((' 

HV<'c la COllCC'lll rnt ioti du Ni. C'cci uous <lttd!IH' c\ cotwhtn~ cpw le· ttH!llH~llt d11 l<'c~ d'int<~rl'ctc<' 

est auglllcntô pnr smt voisinage Ni itumé~diat. Pom <'xpliqtl<!l' les Uloltlcnt.s des Sltrfac<~s de· 

cet alliclg<~, uons nvous n~pris qnc~lqll<'s nrgutlH~ltts dollll('s pm Victon1 ct F<llicov pour le~s 

surfaces de l'alliage PI'C'o[·l~j ('( n'lll'm<·<·r par ré~stdtats dc·s {•t ude~s :::,m l<•s illlnfclCC's[15. l!)j. 

o~peucliltlt cd dld. ]J·(~Si pHS élVélllléigcux polll le Fe HllX iulcrf'{!CCS '''cj\'. pm pmcc~ qtt'il 

dNruit ('(~S ltlOlll<'llls, 1<· V pré•s<'llléltl! lttH' itt!<'l'<l<'l iott éd<'f'lroti ekctron phts fc1iiJI<' qtte' k 
Fe. c:c qui provoque !cl diutintll ion dc!S tllOlll<!llls du lllOtllC'Ilt de c<~ dernic•r. lJ11 app11i ù 

cet te hypotlt<'•sc <'SI dotttt(• J>éll' le~s cxph·i<'tt<:<'S d<~ difl'm<:t iott d<~ ttctll l'Otis qtlÎ lttOtl!r<•tt! <[lH' 

les impurd{•s d<· Fe~ datts l<· V lH' pd•s<'tlicut <llt<ïtlt ttHllll<!Jt! tnaguôtiq1w. ('())}( rairc•mcul att 

Pd où uuc Îlllpurc(,{~ de F<' coud1til ù des llHJIIH~Jt!s tn'•s gratHis. De• tn{•tue• dc~s calculs sur 

l<~s itnptnd(~s d<! 1<'<' déltts h· V, tt<~ ltt<Htlt'<'ttl Hlt<:lltt ttt<!ltH~ttl llli11!,11Niqtw sttl' l<'s atottt<'s de• 

Fu d<'•s qn'il cl plus dc• 1 alolli<'S de V datts sott pr<'tttÎ('l' voisim1gc·[W. 

Ccci snggiTe' pol tl' 1<· ca:, dtt ( 'o <'1 dtt f\i qit<' ki tl' iulnnc1 ious dt'cl l'<JtJ-{•le·cl ro11 

l'<!Spcctivcs assisl<•ttl. lttH~ l'ois I<'IIl. IJHJttle'ltl sélltm'•s. let Ltihl<' Îltl<:t<Icl io1t {•l<~cl l'<lll c':le!cl l'Otl 

dn Fe en t.eul Hill du S<llttn'r le tltOllH'ttt ttlëtgné:l iqll<' d<· <·c dc•tïtÎ<'l' <lltssi. 

Uu HUI re• fncl<'m <pti t·o11l rilltt<' <lltssi cl l'cuigttH'ltlal iotJ d<'s ttHJllt<~ttls tllëlgtJdiqtt<!s 

di'lllS l'alliage' F<~Ni:1 cs! till pm<lllH\Ire• dit r{•se<ltt de (i.711.o. qui <~:-,1 .gt<tttd r<'lal ivcuwttl <'t 

G.55u.a dn Ni fn, piln·<~ <Jll.lttl pëtnllll<,~l n~ d<' r(~s<~éllt gnutd ÎlllpliqJt<' lill<! large•tn· de bat Id<' 

1)('1 ile' et doue 1111 tllOitH'lli ttlélgtté•t ique gnllld. 

L'c'!tnde' de• la s<w·<~g;li io11 quattl <l <·Il<·. <1 tlt<ntté· que lé! Juigrëll io11 <ln F<· cl la sltrl'<l<'<' 

de l'allic-1ge comtue'tl<'<' ù 1111 pr<'ttti<·r le•Jtlps pM ittfhl<'r l<~s ttHJilt<~uls du F<• <Jiti sotJI rh·isé' 

il 1<1 baisse~ et <lents 1111 d<•uxi<\tiH' 1 <'tttps <l f'otïll<'t· Ittl {~t al J\F}! ]Jill' pl<llJS e•tt smf<l<'<' Htt 

fur('( à llWslll·<~ qtte let s{•gré:gatiotJ <Utguwttl<'. <'ttltëllltéltlt par l'o('(:asion Lt dispmitiott de's 

lllOlllCll(s nwguNiepl<'S du Ni d<'s crHtdws pwclw:-, de• la smLH·e· 


