      


Resumé

Les composés intermétalliques suscitent de nombreuses recherches à travers le monde. La complexité de leurs phases interesse les spécialistes, aussi bien pour ce qui concerne les études expérimentales que la modélisation ou la simulation. Ces composés constituent une classe très vaste des matériaux, pour laquelle on met au point de nouveaux systèmes capables de performances améliorées dans des gammes de températures  très élevées. Le développement des matériaux à vocations structurales qui conservent leur résistance mécanique et leur rigidité spécifique aux moyennes et hautes températures, tout en offrant une bonne résistance à l'oxydation et à la corrosion, constituent un des objectifs principaux de plusieurs secteurs parmi lesquels le domaine de l'aérospatial.Initialement, ces composés étaient utilisés comme phases durcissantes, produites par un phénomène de précipitation ou de micro précipitation. Leur apparition est toujours suivie d'une amélioration des propriétés mécaniques de la phase mère. Par la suite, ces phases ont été isolées afin de les développer comme des composantes principales dans différentes applications, et non plus comme des phases mineures. Leurs caractéristiques physiques, thermochimiques et métallurgiques sont donc à connaitre de manière primordiale. Recourir à des expérimentations afin de déterminer les paramètres thermochimiques par exemple s'avère de plus en plus couteux en moyen de tous genres, c'est pour cela qu'on a de plus en plus recours à des calculs qui donnent des résultats très encourageants. Dans ce travail, on s'est proposé d'étudier les propriétés structurales et la stabilité de quelques intermétalliques technologiquement importants, en utilisant une méthode de modélisation numérique dite du premier principe ou ab-initio basée sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). Ces intermétalliques de formule Fe2 (Zr1-xNbx) et Fe2Al (Zr1-xNbx) cristallisent respectivement dans la structure des Laves C15 et la structure Heusler L21. Ces phases précipitent dans les alliages à base de Fer-Aluminium contenant les éléments d'addition Zr et Nb. Ces alliages sont destinés à des applications telles que les échangeurs de chaleur, les composants de moteurs ou de turbines, ou pour la fabrication des pièces structurales. Les résultats des calculs, comparés aux valeurs tabulées dans la littérature, montrent de bon accord.

