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Choix matériaux multi-critères = Compromis 
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Design driven approach
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Cartes de performances des matériaux
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https://www.grantadesign.com/

Design driven approach

University of Cambridge, M. Ashby → →
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Origines des différentes propriétés
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Ni-base Superalloys
Very high thermomechanical sollicitations in service
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=

Each blade could be seen

as a 22 tonnes truck 

Température 450 et 700°C

Contrainte mécanique

Alésage : t  1100 Mpa

Fond d’alvéole : loc  1900 MPa
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MEB, Chamanfar et al. (2013) MET,Cozar et Pineau (1973)

Microstructure : 

γ : Ni, matrice cubique face 

centrée 

γ’ : Ni3(Al, Ti), cubique simple 

γ’’ : Ni3Nb, tétragonale

δ : Ni3Nb, orthorombique

MC : NbC

Autres : Laves, M6C, η
Optique, Forgé, Wang et al. (2010)

Superalliages base Nickel
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Strenghening ’ phase Ni3(Al,Ti) in austenic  phase (Ni Cr Co…)  

NiAl

Disordered
solid solution

500 nm



’

Ordered phase
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Lien microstructure- propriétés mécanique 

Un alliage dont la fraction volumique de
phase précipitée f est une constante

En fonction de R on calcule l'augmentation
de cission critique résolue correspondant :

-au cisaillement des précipités (varie en 1/R)
- au contournement des précipités (varie en R1/2)

⇒ en fonction de R, c'est le mécanisme
correspondant à la plus faible augmentation
de CRSS qui fonctionnera

Cisaillement  ’ par 
double dislocation

Contournement par 
mécanisme d ’Orowan
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Mécanismes de durcissement par les précipités
cisaillement ou contournement
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Conception numérique d’alliages
Contexte

Exemple d’application : superalliage pour aube SX
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Système complexe : Aubes mono-crystallines
revêtues Barrière Thermique (BT)
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T max gases ≈ 1600 °C

COOLING

SEM-
BSE

ΔT°

TGO*

Bond-Coating

Interdiffusion Zone

Substrate

Top Coat
Thermal 
barrier

500 nm

Fluage

Fatigue 

Oxydation cyclique

Corrosion  
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lY

Aluminisation

(APVS)

Les différents types de sous-couche

(Bond Coating)

Pt Dépot
elctrolytique

Alliage SX de Fonderie

Defaut type Freckles
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Bases

Renforcement par 

solution solide

Renforcement par 

précipitation

Renforcement des 

joints de grains

Renforcement

environnemental

Autres

Superalliages =

super espace de recherche

>> 1015 alliages
(précision 0.1 %)

< 106 alliages évalués
(0.0000001 %)

 Une marge d’amélioration existe !
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Métallurgie combinatoire : la stratégie de conception
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Composition

Microstructure

Propriétés

Régression par 

processus gaussiens

CALPHAD
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Température (CELSIUS)

LIQUIDGAMMA

SIGMA

MC

M6C

CALPHAD ne permet la prédiction 

que de la constitution !

Constitution

A. Deschamps et al., Comptes Rendus Physique, 19(8) (2018) 737-754
F. Tancret F. Tancret, Technique Ingénieur IN 252, dec (2022) 
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E. Menou J. Rame, C. Desgranges, G. Ramstein, F. Tancret Computational Materials Science 170 (2019) 109194

Construction de la base de données “fluage”
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Étude bibliographique de ~ 500 brevets

Données extraites de ~ 300 brevets

Source mineure : littérature scientifique et technique

1 mois de compilation à temps plein

La base de données contient ~ 2000 lignes et inclut ~ 600 alliages

du système Ni-Al-C-Co-Cr-Hf-Mo-Nb-Re-Ru-Ta-Ti-W

+ conditions d’essais (température et contrainte initiale)
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Validation des bases de données
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Training set Test set

Validation graphique

La prédictivité des modèles est déterminée 

par validation croisée k fois

e.g. validation croisée 2 fois

Validation analytique

𝑄² = 1 −
σ𝑖(𝑌𝑖 − ෡𝑌𝑖)²

σ𝑖( ത𝑌 − ෡𝑌𝑖)²Coefficient de prédictivité

Valeur moyenne des observations

Observation

prédiction

Autres bases de donnéesProcessus Gaussiens
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Recherche de superalliages pour aubes de turbines

Espace de 300 000 000 alliages potentiels
Al Co Cr Hf Mo Nb Re Ru Ta Ti W C

min. 4 0 4 0 0 0 0 0 5 0 0
.02

max. 8 14 15 0.5 3 3 6 2 15 3 10

Caractéristiques calculées :

• densité (loi des mélanges type Hull)

• coulabilité (critère de Konter pour la résistance au freckles)

• désaccord paramétrique (coefficients de Vegard)

• contrainte de rupture par fluage (Krigeage)

• résistance à la corrosion 

• microstructure

à trois temperatures de service

CALPHAD

CALPHAD
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E. Menou J. Rame, C. Desgranges, G. Ramstein, F. Tancret Computational Materials Science 170 (2019) 109194

< 9.05g.cm−3.

(Al, Cr)γ à 1200°C

(γ, γ’ et < 5%mol. phases TCP)

Critères

950 °C/1100 h, 1050 °C/110 h, 1050 °C/550 h and 1200 °C/510 h.

300, 200, 150 and55 MPa
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# alliages
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Résultats de la recherche

~ 300,000,000 alliages

~ 200,000 alliages
respectant les spécifications

50 jours d’évaluation(station 2 x Xeon)

50,000,000 équilibres CALPHAD calculés

E. Menou J. Rame, C. Desgranges, G. Ramstein, F. Tancret Computational Materials Science 170 (2019) 109194
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Tri de non-domination
selon les propriétés spécifiques

25 superalliages monocristallins haute 
performance et brevetables

Densité (g.cm-3)

Résistance au fluage à 950 °C

# alliages

Densité

R
é
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 a
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 f

lu
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g
e

325 alliages restants
(réduction de 99.9999 % de l’espace)

Sélection des alliages optimaux (force brute) 

Alliages sous-

optimaux
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E. Menou J. Rame, C. Desgranges, G. Ramstein, F. Tancret Computational Materials Science 170 (2019) 109194
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Alliages calculés

Alliages existants

Alliages choisis

Contrainte de rupture par fluage prédites à 4 couples température / temps
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E. Menou et al., Computational Materials Science, 170 (2019) 109194
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Alloy selection: comparison to commercial alloys
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New alloy

E. Menou J. Rame, C. Desgranges, G. Ramstein, F. Tancret Computational Materials Science 170 (2019) 109194



• Objectives
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From PhD thesis E.Menou (2016, Polytech Nantes)

Combinatory Metallurgy
Example with use of Genetics Algorithms

Disc Alloys
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From PhD thesis E.Menou
(2016, Polytech Nantes)

Combinatory Metallurgy
Example with use of Genetics Algorithms
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Genetics Algorithms (Non-dominated Sorting Genetic Algorithm II)
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From PhD thesis E.Menou (2016, 
Polytech Nantes)
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Optimisation multicritère : algorithme génétique

1000 générations après 310 h de calcul sur 2 x4 coeurs ( 2,4 GHz) (environ deux 
semaines)
environ 1,46 millions d’alliages ont été évalués et 23,54 millions de calculs 

d’équilibre
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From PhD thesis
E.Menou (2016, 
Polytech Nantes)

Alliage 
commercial
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Spring rank + processus gaussien

Projet A-DREAM  du PEPR DIADEM
Metals 2024, 14(12), 1412; https://doi.org/10.3390/met14121412

Adaptation des modèles d’IA utilisés aux types de données 

https://doi.org/10.3390/met14121412
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Questek Innovation, Northwestern University “spin-off” 

Founded in 1997 by Greg Olson & Ray Genellie

25C. Desgranges - Séminaire L’IA en ingénierie mécanique ,  4 juin 2025 - Orsay

Développement d’alliages : Evolution des « buisness model »
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Licence A&D Septembre 2019
Fondée en mars 2017

OxMet Technologies develops, licenses, and manufactures proprietary

alloys, alloy powders and alloy components for the aerospace, automotive,

industrial and biomedical markets. Co-Founded by D.J. Crudden
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Développement d’alliages : Evolution du « buisness model »
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Astuce :Ce sommaire est sur deux colonnes, pour passer sur une colonne : Clic droit sur la zone de texte + « Format de la forme » / « Options de texte » / « Colonnes » = 1 

La “Métallurgie numérique” : vue comme une technologie
prioritaire dans l’exercice « Technologies Prioritaires en 
Mécanique (TPM) » mené par le Cetim

Exemple de pied de page (A modifier dans l'onglet "Insertion"/"En-tête/Pied" 27

Technologie combinant intelligence 
artificielle, simulation numérique et 
analyse des données pour optimiser les 
processus métallurgiques. Elle permet de 
concevoir et de tester virtuellement des 
alliages et des matériaux métalliques 
(structures, phases, compositions 
chimiques, traitements) en fonction de 
propriétés d’usage voulues, réduisant ainsi 
le besoin de tests physiques longs et 
coûteux. La métallurgie numérique 
améliore la performance des matériaux, 
permet de prédire les propriétés 
mécaniques d'une pièce mécanique, 
accélère le développement de nouvelles 
solutions et contribue à une production 
plus efficiente et durable dans l’industrie 
mécanique.



C. Desgranges (ISAS/DRMP/S2CM- clara.desgranges@cea.fr)

▪ La complexité de la chimie combinatoire permet un champ de recherche immense qui ouvre des 

possibilités d’innovation inédites même pour les familles d’alliages traditionnels.

▪ Aujourd’hui, les techniques numériques permettent de développer les nouvelles nuances de matériaux 

sur la base de modèles théoriques, en utilisant des méthodes de calculs massifs.

▪ Ces approches permettent de réduire significativement l’empirisme pour choisir des compositions 

optimales pour une fonction précise.

▪ Les propriétés mécaniques finales sont vues, parmis d’autres, comme des critères de design pour la chimie 

de l’alliage en intégrant les contraintes liées au procédé de fabrication, aux coûts dès les premiers TRL.

▪ Trouver le bon compromis entre les différentes propriétés — par exemple tenue mécanique / résistance à 

l’oxydation — et identifier les compositions chimiques optimales pour une pièce est devenu accessible par 

les outils mathématiques, dont l’IA, et les modèles issus de la science des matériaux.

▪ Les méta-modèles issus de l’IA sont utiles même s’ils ne sont pas toujours parfaits. Il faut les confronter à 

des expériences dédiées pour tester leur robustesse, et les améliorer constamment.

Conclusions

28

• Small data … 

• la construction de la base de données dépend de l’utilisation qu’on voudra faire du 

méta-modèle  
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Les principaux modèles qui peuvent être utilisés

i) Les modèles pouvant être mis en équation « simplement ». C’est par exemple le cas du coût des 
éléments d’alliages ou de la densité, mais on peut aussi trouver des modèles de « métallurgie 
physique » pour certaines propriétés [cf. Reed et al.]. 

ii) Les prédictions issues de logiciels de thermodynamique prédictive par l’approche « CALPHAD » 
(CALculation of PHAse Diagrams). Indispensable aujourd’hui.

iii) Les modèles de type krigeage issus de « fouille de données » (data mining), consistant à opérer 
des régressions à partir de bases de données regroupant la composition et les caractéristiques de 
nombreux alliages différents. 

Rôle Clé des experts matériaux de chaque domaine dans la définition 

des indices de performance et dans la construction et l’exploitation des bases de données 

Nouveau réseau ISAS (RITMIC) autour de la thématique .  

Méthodologie appliquée dans plusieurs projets en cours dans le cadre PEPR DIADEM

Conclusions et Perspectives
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De nouveaux critères de Design….
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Franck Tancret et  al.

Gorsse, S., Langlois, T., Yeh, 

AC. et al. Sustainability

indicators in high entropy alloy

design: an economic, 

environmental, and societal

database. Sci Data 12, 288 

(2025). 

https://doi.org/10.1038/s4159

7-025-04568-x
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