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Résumé : 


Les phases de Laves constituent la plus grande classe des matériaux intermétalliques, avec plus de 1400 composés binaires et ternaires rapportés dans la littérature. La nature non directionnelle des liaisons métalliques y est perdue partiellement donnant lieu à des structures chimiquement ordonnées qui procurent à ces composés des propriétés particulières, telle une résistance mécanique élevée, une haute température de fusion et une assez bonne résistance à la corrosion et à l’oxydation.	


	Parmi les composés technologiquement intéressants, nous citons les phases de Laves ZrFe2 et NbFe2 auxquels le présent travail est consacré. Le composé ZrFe2 comme tous les alliages à base de zirconium est utilisé en l’industrie nucléaire, et ce grâce à sa résistance mécanique et sa rigidité spécifique aux moyennes et hautes températures ainsi que sa bonne tenue à la corrosion. Aujourd’hui, cet alliage est considéré comme potentiel candidat au stockage de l’hydrogène. Les intermétalliques NbFe2 étaient utilisés comme phases durcissantes, produites par un phénomène de précipitation ou de micro précipitation. Et 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. 


	Dans la littérature, le magnétisme et la stabilité structurale de ces matériaux ont fait l’objet de plusieurs études expérimentales. Néanmoins, les résultats sont totalement différents, voire contradictoires. Le présent travail s’inscrit dans l’objectif de contribuer à mieux éclaircir certaines de ces zones d’ombres. Pour la première partie de ce travail, nous avons appliqué une méthode de calcul ab initio dite des pseudo potentiels, basée sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), afin d’établir une corrélation entre propriétés magnétiques et stabilité structurale des composés NbFe2, Zr0.5Nb0.5Fe2 et ZrFe2 dans les trois phases de Laves C14, C15 et C36, en ayant un intérêt particulier au cas du NbFe2 puisque ce dernier présente un comportement magnétique très complexe.  


La deuxième partie du travail, est consacrée aux effets des éléments de transition, sur l’absorption de l’hydrogène dans le système C15-ZrFe2. Nous avons étudié la préférence de site de l’hydrogène dans les différents sites interstitiels de Wyckoff disponibles dans la phase C15, puis l’effet d’une série de métaux de transition sur les propriétés magnétiques, structurales et énergétiques du composé ZrFe2, et ce, avant et après l’insertion de l’hydrogène. Un intérêt particulier est accordé aux énergies de formation des hydrures, ainsi qu’aux énergies d’interaction entre atomes d’hydrogène à l’intérieur de l’hydrure.
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