

Resumé
Les alliages à mémoire de forme NiTi ont un intérêt technologique considérable. Depuis leur découverte, leurs domaines d'applications ne cessent de s'élargir et de se multiplier et beaucoup d'applications ont vu le jour. Nous trouvons ces alliages dans le biomédical (biocompatibilité), l'aéronautique et l'aérospatial (bonne soudabilité et retour à la forme initiale du matériau), l'électronique et la robotique (activateurs électriques : déclenchement par un passage de courant, ou thermiques : déclenchement par variation de température), la lunetterie est également un grand succès (la superélasticité et la grande flexibilité rendent les lunettes plus résistantes), l'architecture (structures antisismiques), etc. La notoriété des ces alliages à mémoire de forme (AMF) réside dans leurs diverses propriétés intéressantes telles que la superélasticité, l'effet mémoire simple sens, l'effet mémoire double sens, l'effet caoutchoutique, l'effet d'amortissement, etc. Ces propriétés sont essentiellement liées à une transformation de phases à l'état solide au cours de laquelle une phase mère (austénite) à haute température donne naissance, de manière cristallographiquement réversible, à une phase appelée martensite à basse température, d'où le nom transformation martensitique. Pour améliorer certaines propriétés de ces alliages et créer de nouvelles applications, il est nécessaire d'étudier ces matériaux à toute échelle. Pour cela, notre travail consiste, dans sa première partie, en l'étude des propriétés physiques, à l'échelle atomique et électronique des différentes structures apparaissant dans le diagramme binaire du système Ni-Ti, en fonction de la teneur en Ni. Dans la deuxième partie, nous avons étudié l'effet des additions ternaires, principalement le désaccord de maille, de certains éléments métalliques du tableau périodique. Nous avons réalisé ce travail 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) qui consiste à déterminer l'énergie totale de l'état fondamental d'un système d'atomes en interaction. Une fois que cet état fondamental est déterminé, les propriétés physiques peuvent être calculées et analysées. La procédure consiste à faire le bilan énergétique des différentes structures étudiées en déterminant leurs paramètres structuraux à l'état d'équilibre et leurs énergies de formation. L'étude de l'effet des additions ternaires a été réalisée en faisant un calcul en supercellule.  Les différents résultats obtenus sont intéressants et prédictifs. Ils concordent essentiellement avec ceux de la littérature, ce qui permet d'améliorer certaines propriétés et d'en créer de nouvelles. 





