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Mesures et modélisation des propriétés thermophysiques
... @ haute température
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Organisation en deux parties

1 - Installation expérimentales
Prendre les mesures qui s'imposent ...

2 - Modélisation des grandeurs thermophysiques par approche
Calphad et simulations atomistiques

... parce qu’'on ne peut pas tout mesurer.
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} Continuous Improvement...
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} ...New processes...

Laser Powder

} ...and new issues
Laser cutting
‘ ' Arceloriatal
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Caractérisation des :
matériaux a I'état liquide Expériences & hautes

températures

Modeles numeériques a
hautes températures

Conductivité

- Diffusivité thermique
Dispositifs de
Tension superficielle

ol e

changements de

l phase
/ radiatives

Températures comprises entre 1500°C et 3000°C

Multiplicité des proprietés = multiplicité des méthodes

Revue non exhaustive des possibilités
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Benchmark SFT Haute Tempeérature

Pilotage: M. Courtois & J. Delacroix

=
=
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Organisation de journées d'échanges requlieres
Sur la base du volontariat. Ouvert a tous !
Deux familles: =% Fer"pur"99,8% pourles métaux (Mickael)
m) Alumine pour les oxydes (Jules)
Objectif: comparaison des méthodes et moyens disponibles
Favoriser les echanges, faire emerger de nouvelles collaborations et de

nouvelles idées.
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Installations
experimentales

Prendre les mesures qui s'imposent...
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Dispositifs de
mesure

AVEC contact

Lévitation
‘ électromagnétique

Inclassables

Film mince

T D ___ Fimmince

rebondissante... Pulse ohmique

Lévitation
électrostatique

Goutte posée, goutte pendante,

Capillaire

Lévitation
aérodynamique

Lévitation
acoustique ?
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AVEC contact Thermo-optical dynamic
wetting apparatus

(1) Split furnace

caplllalre (2) T-junction (Alumin? or Quartz)
. (3) Heating elements fMoSi;)
Goutte posee, goutte pendante, @) Ini
) Injector 4)

goutte sessile, goutte
rebondissante

procédés ot n98niee L I I
Mécanique ¢ Ma!

Liquid Al on Solid Ni
750°C<T<1350°C ~ Pendant drop

Droplet
o
Substrate L U

Laser L[E('Iﬁ.l‘ (Yb YAG) Métaux et
= Silica glass Céramiques Ton 0 L) L "0 *a 100
T-TT i Surface tension — i Temperature("C) env. 1700°C
N G 00004 I
2 = 11 Droplet support .-.—.—.—.—.—
= L, Droplet - oy = we =)
[ xy:2 micrometric motion oscillations _._.__._.__‘_
Courtesy of Pr. David Seveno e = 1o 0 S0 6 & & 3

Surface weasion(mN/m)

Goutte posée (Dal et al., 2019)

E-

—= Vacuum Pump
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AVEC contact

Capillaire
High Temperature Viscometer s

Goutte posée, goutte pendante, and Rheometer (1700°C) f—
goutte sessile, goutte
rebondissante
A lP<P‘ B lp:p* C l P>p*
R
B -
R R
A > n b=R
b>R
P
2 v
, “ p* B
& y A { .
§ ko |r b

Pression de bulle maximale.

Crédit: Daniel R. Neuville

Métaux et
env. 1700°C céramiques

I I Rotatory viscometer IPGP

Source Anton Parr 9




Expérience VITI-MBP, tension de surface

Configuration expérimentale

Légende

: Echantillon
: Creuset

: Suscepteur

: Tube capillaire
: Bouclier thermique
: Inducteur '
: Fenétres
: Cuve

O~NODRWN = g

O

: Support

Data circuit

10: Générateur

11: Pyrométres
12: p-translation
13: y-débitmeétre
14: p-pression
15: Bus de données
16: PC acquistion
17: PC imagerie

18: Supervision

{ Gas flow
10
| C
A
6 3 47| 25 :
au 171
I | o I
SN S ' !
L | [
H 11 111
' (| 1 [y
H [ |
| L ACED
== (R H
N (] |l
Secondary converters | | ) t ——= Water output
Pvr t i ‘5 e— Water input
CVTIC eter "
Manometer = Inert gas output
Flow-meter «— Inert gas input |
Generator
9 To vacuum
,,,,,,,,, pump
@ L\ @
4 I S o { 5 y, - P | RO
H -
(15 16 8L, 17
: =\ ... L =
— = =

VITI-MBP: configuration.

> Acces tension de surface & masse volumique

DI 09PIA

Journée de prospectives sur les liquides hautes températures - 29/11/24 - IGP

eny, 3000°C

N

22}

m Principe

- l -

E: tdead

“ {lifn

! 1
12:15:30  12:156:36  12:15:40 12:116:45 12:15:50
Time

12 14 16 18 20 22
Immersion depth [mm]

Equilibre de Young-Laplace: p =2—: + pgh.

02/12/2024 10
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Expérience VITI-TPV, viscosite

Configuration expérimentale (Klmorge) <« Fil atorsion
' Cible

I
| Légende Coupleur : 30
étanche . . : 5
1: Echantillon oo
2: Liner céramique ‘ Volant dinertie &
Fil atorsion Nl

Tige rigide

80 ¢ [Sjl)()

Oscillations pseudo-périodiques en régime amorti.

Cible

Profilométre
Laser (Keyence|

Oscillations amorties du pendule
m Régime pseudo-périodique.

Partie supérieure du pendule

10}

——= Water output
— Water input
= |nert gas output
=—— Inert gas intput

Suspente

m  Amortissement et frottement visqueux.

m Evolution temporelle des oscillations
amorties :

Clavette

ot 2mt

0(t) = 6y exp (—?) cos (—)

Echantillon

. ! T
~9 Creuset i J
—— To vacuum pump | L. L _
8 : ! . m Période des oscillations : =27 |'=
o & Axe de s'yme’trie : . . . . .
VITI-TPV: configuration. Partie inférieure du pendule ! m Décréement Iogarlthm|que .
by by - wg » = |
> Acces a la viscosité dynamique. - §=fmp hr,1))

Journée de prospectives sur les liquides hautes températures - 29/11/24 - IGP 02/12/2024 1



DL B SFT

Institut de Recherche Dupuy de Léme Société Francaise de Thermique

AVEC contact

Capillaire

Goutte posée, goutte pendante,

goutte sessile, goutte
rebondissante

ournée de prospective sur la physicochimie
des liquides a Haute Températures

29 novembre 2024 - IPGP

Calorimétre a chute
LIN= 11
HE—

Pince motorisée

Chambre
intermédiaire

Dispositif
d’étalonnage in-situ
Crédit: LNE - Refat Razouk

env. 3000°C

Métaux et
céramiques

e e ) .
8 i )

N N
L
NN IRRINA T

-:&Lsszgéiﬁ‘: |
_ IR N

Calorimetre

Drop
Thermogram

12
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Inclassables Ex manip de G. Pottlacher (TU Graz) — Nenad Milosevic¢ (institut VINCA - Serbia)
Pulse ohmique Pulse ohmique ﬂ‘{lyn :: M

Bullet Detector 2

Mirror
Light-
fiber

Detector 1

T Hetauxil

(TR
i

PIEZO
Transducer

HeNe - Laser

13
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Inclassables

env. 3000°C

0L

Institut de Recherche Dupuy de Lédme

5

linguUalE200pm~

ournée de prospective sur la physicochimie
des liquides a Haute Températures
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Temperature
monitoring 1

No vertical fluid
/ \ h Heat Metal sheet
movements conductio 200pm

Laser heating

Liquid metal supported by surface
tension T>1700 K

Temperature
monitoring 2

Up

Down
Caméra haute vitesse

Vue dans le visible d’un pergage a
travers le jeu de miroirs (6) 14
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124D,

Institut de Recherche Dupuy d

Argon

=

Vaccum pump

e Léme I I

Journée de prospective sur la phyl_ :
des liquides a Haute Températures
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Laser 16 |
15.5¢+
Inert 4
chamber 14.5 |
o 14 }
&
& 4 —~ 135 |
Sotical patn ~> 13}
\ | By ot A
i i £ 125
o s -ngh speed E il
/ = camera 18]
S Bandpass £l
Dptical path >
PR filter Z 1054 #A8
Acquisition £ 10
= u:.Q o
9l ¥
RAHt
8- *

1000

1500

g R AJTQ(. o
< » E e >

T 4H + g«
o Oy %

2000 2500
Temperature, (K)

« Mesure radiative température via caméra rapide
- Températures élevées possibles, non pollution par « creuset froid »
« Premieres mesures sur du Zr liquide

Thermal Diffusivity of Solid and Liquid 304 Stainless Steel, Iron, and Zirconium
J Houssein, T Pierre, M Courtois, M Carin International Journal of Thermophysics 45 (9), 127 (2024)

A novel apparatus dedicated to the estimation of the thermal diffusivity of metals at high temperature
J Houssein, T Pierre, M Courtois, G Le Goic, M Carin International Journal of Thermal Sciences 191, 108359 (2023) ] 5
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Source: DLR Space Administration

Metal sample Radiation
pyrometer

Lévitation -
| sanscontact | ——

Lévitation électromagnétique (Egry, 2002)
Interference Filter
A=8631nm

. Lew'ta‘tlon Polarizer ¥ Pinhol
électromagnétique Sample ® inhole 200
Laser s ‘>I<,:
source] ~ 2l - * ®

©
i @ f=80mm ¢=05mm

Levitation coil

- cooling gas

Capacite
thermiqUe 2

Ty

env. 2500°C Hetaux
’ uniquement

T i — bobine
transparent @i Helmholtz
lid7— [}
el
sample— ,7f T mirror

T ens'lon de

surface




o
ournée de prospective sur la physicochimie

Institut de Recherche Dupuy de Léme Société Francaise de Thermique des liquides a Haute Températures
29 novembre 2024 - IPGP

Lévitation
électromagnétique

Levitation coil

~ cooling gas

Source: DLR Space Administration

Métaux TEMPUS (plane) / MAXUS (rocket)
env. 2500°C . 17
uniquement

EML facility, source Airbus Defence and Space
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Lévitation
électrostatique

Tene;
¢ ' S:;'On -
> -
Lévitation Py e o i : .
électrostatique e | . Diffusivite thermqiue
)

herp .
- e’""""e

Masse

To HV Amplifier
Volu,,., i que

Viscosité (pug) Top Electrode

. Sample
NASA MSFC ESL lab’s main levitation chamber e Eh{m
Bottom Electrode Aml':ﬁef G:;:rb:ka
L

Lévitation électrostatique (Rhim, 1999) 18
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Lévitation
Tension de

Surface

High speed video - Pyrometer
pumerical camera

/

/ Sample m
A l Nozzle . =/
L. L. . Lévitation aérodynamique — Caney ]
LeVItatlon lmagc analysns ‘i
o Digital pyrometer

£
\

aérodynamique

(Glorieux, 2001)

Levitation gas

Acoustic generator

Mét t
env. 3000°C AETEERS
ceramiques

19
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[}
dvitati Métaux et
L nl env. 3000°C S
aérodynamique sy céramiques

Advantages

* Heating decoupled from the levitation
» No sample deformations due to levitation forces
+ Short experiments (<10s)

Journée de prospective sur la physicochimie
des liquides a Haute Températures
29 novembre 2024 - IPGP

o\
XA

Argon

Drawbacks

No contact

No pollution

High temperatures
(+ 3000°C)

Liquids with high
surface tension

+ No complete visualization of the sample
» Hazardeous rotation of the sample

« External force on the sample

20
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Laser * No contact
' / Camera rapide . No pollution
Enceinte hermetique /

\ /Vue du dessus -: * High temperatures
| I I (+ 3000°C)

Pyromeétre I !

N
— & /Vue de coté

ey . Iam =
\ Excitation acoustique

Post |traitement

Débit de lévitation
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Préformage sous
atmosphere protectrice

22
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3000

2750

2500 ot EETERR R FR———
2250 -~

Arrét du laser

Ak Mesure tension de
1750 | —

surface et viscosité
1500 ‘ \

1250 | |
1000 |/
750
500

Température, K

Fusion

0 1 2 3 4 5

Temps, s

Temperature and time dependence of manganese evaporation in liquid steels. Multiphysics modelling and experimental confrontation
V Klapczynski, M Courtois, R Meillour, E Bertrand, D Le Maux, M Carin, ... Scripta Materialia 221, 114944 (2022)

Surfusion —

Mesure densité

Solidification

~

* Plage utile : 1000°C - 3000°C

» Matériaux métalliques ou oxydes

+ Temps de mesure < 10s

+ Nombreuses propriétés accessibles

+ Perturbation possible par évaporation




i n I
Journée de proapei:ﬁve sur la physie
des liquides a Haute Températures

Société Francaise de Thermique
) ! 29 novembre 2024 - IPGP

Institut de Recherche Dupuy de Lédme

RO
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Méthodologie proche au :

Cermhts Chauffage

Enregistrement a la caméra rapide a vitesse
réelle (échantillon zirconium)

Contour visible de I’échantillon

1% ; y Contour de la partie visible de
I’échantillon (blanc) et ellipse fitée (rouge)

Détermination de la masse volumique

7T
e —
~7 T

] g r— 4
J—Ta—3 Vellipso‘l'de= 3 mabc
148 C
; Hypothése : axisymétrie, a = ¢
zr_‘(’-i;) l;: ~|va< -108 -106 104 e 4_;
X . N ) : masse
Exemple de fit ellipse a partir d’'un nuage de points Masse volumique : p=
volume

(Nikolai Chernov, 2009)

24
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Exemples de résultats: UL

Zirconium Niobium
6800 : 8600
L Solide O Travaux présentés
: : ——Paradis et al. (1999) 8400 [n
6600 [i Ishikawa et al. (2005) )
0 a "’-E 8200 q
0 B ( o
E ca00 [POTPOL L] et N ,
x FIET s : = i
) i T 2 7800 it '
G [ L 8 i
§ 6200 1] g ' | | ’ 7600 |
[ TT T T T 7400 _ i Liquide
6000 r : ol - O Travaux présentés :
i qumde 7200 F Ishikawa et al. (2005)
i : B ——Paradis et al. (2001)
5800—||||l||1:|l|11|lln||l|||| 7000 -||||l|||||||||||1|EI||||I||||||||
1800 2000 2200 2400 2600 2800 1800 2050 2300 2550 2800 3050 3300
Température, K Température, K
Density measurement of liquid 22MnB5 by aerodynamic levitation 2 5

D Le Maux, M Courtois, T Pierre, B Lamien, P Le Masson Review of Scientific Instruments 90 (7) (2019)
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Experience ATTILHA
Lévitation aerodynamique et masse volumique

Bi-chromatic

pyrometer @ . Camera

Ytterbium heating
laser
}— «—— Protective gas
inlet
Sample-catcher
Charminer Droplet shadow |
- r
Rastcamera Sample Backlighted Levitating liquid droplet
:_ | . = ' Ellipse associée au contour de la
—t 7 Pipe to vacuum gouttelette
Levitation gas — I ~ pump
inlet Levitation nozzle _
Zone exploitable par
I'algorithme
a, b = radii of the ellipsoidal approximation
47-[a2b mdroplet Reflet de la gouttelette
Vd let =——— » Pdro let = — sur la buse
ropte 3 b Vdroplet
Front correspondanta la buse
> Accés solidus, liquidus, masse volumique. Courtoisie d’A. Quaini

Journée de prospectives sur les liquides hautes températures - 29/11/24 - IGP 02/12/2024 26
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Méthodologie proche au : 1000i/s

mn l ' Obt 1/1000
. Ce| I l | slow x 1/33
Insttut de Recherche Dupuy de Lome ) —/

A4

o

Sine Frequency
Generator

Radius

Amplifier Speaker

Radius variation with resonance

‘J |l
‘\H “ “\ ‘M J‘ ”"[\ ;“‘

1 ‘\ ‘ H JJMHJW I\ VWYYV
'L‘t

H
>

Time
Rayleigh (1879) theory

_3_ 2
Y—ET[URm

Goal: find the resonant frequency of the sample

Journée de prospective sur la physigochimie
des liquides a Haute Températures

29 novembre 2024 - IPGP

Modes d’oscillations :

Frequence identification

FFT [

Amplitude

Fréquence

Y : surface tension
Vg : Resonant frequency

m : Sample mass
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Tension de surface

Steels up to 2300 K

1.9 . - - 2.05
2
18T &
g A : A A -
=1
2" A ™ . A FAN 5 1.95
=~L7rA A [ & ] , :
= 3 ¥ N ~ c
S O B B0 o 0 z
7 [ W) Q> . Z 19
3_,-3 4 .s.- -
(¥ :
B L6f 2 ¢ Presented work - \
.8 g . . A \
5= 5 1.85 — — ~Fitted line : \
@ A 22MnB5 L O  Allen, 1963  : \
1.5} O 22MnB5+Al | 0 Arkhipkin, 1973 :
22MnB5+Al&Ni 1.8 4 Eremenko, 1983 :
L] — [ ]
= orsoo iRDL Paradis et ol 2002 iRDL
1.4 : -~ : - ; 1.75 :
1800 1900 2000 2100 2200 2300 2000 2200 2400 2600 2800 3000 3200 3400
Temperature, K Temperature, K
Surface tension measurements of liquid pure iron and 304L stainless steel under different gas mixtures
V Klapczynski, D Le Maux, M Courtois, E Bertrand, P Paillard Journal of Molecular Liquids 350, 118558 (2022)
Surface tension of liquid Fe, Nb and 304L SS and effect of drop mass in aerodynamic levitation
D Le Maux, V Klapczynski, M Courtois, T Pierre, P Le Masson Journal of Materials Science 57 (25), 12094-12106 (2022)
Sub-second Surface Tension Measurement of Steels Containing Manganese in Aerodynamic Levitation 2 8

Dylan Le Maux, Mickaél Courtois, Sadok Gaied & Thomas Pierre, International Journal of Thermophysics Volume 45, 162, (2024)
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Fer 99,8% [ 1450 °C - 2300°C ]

Tension de surface
2,2 .
2,15
2,1
2,05
2 E
1,95
1,9
1,85
1,8
"-"E 1,75
z 17
2165
3 16
3 uss : CEA o
*
& 1,45 : *
113': i KU Leuven
1,3 = : M . ] . - - — ; ! —
~—&-— Kasama et al. —o— Wille, Millot and Rifflet Brillo and Egry
1'12; ~—&— Ozawa ~&— Morohoshi et al. —a— Seyhan and Egry
1,15 =& Mills and Brooks A KIM © Lee CDM
1,1 0O LEESDM X Dylan Le Maux ++e+0es Melting point
1,05 { ® E Akio !fer SFT} i i + IF}DL_M?Y i i 7 i i ) i )
1 .

1300 1350 1400 1450 1500 1550 1600 1650 1700 1750 1800 1850 1900 1950 2000 2050 2100 2150 2200 2250 2300
Température, °C

Assez grande disparité d’ou l'intérét du benchmark ! 29
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Emissivité
e . 3000 |
oL solidification <
Liquid niobium plateau £ 2800
. . =
heating : cooling / £ 2600
Experiment with surfusion = 2400
P
collimator ' sl I:"Q ‘i ‘w\- 2200 f
i —— collimator s 10 £ /.,/,/ s : \ S )
= ] T 2A00 : :
i | / { : 4 6 8
- : o z i : time (s)
| i sensor Bz‘l]t‘!r \/‘:_m 1 550 nm ;' I'E' 1 0.35 T 1§
1A59 mm l : ' ‘___ \ filter » E 403k _/', E . . . .
focalisation lens 1] som] T~ iL: : I_qu|d nloblum
l‘ E !I filter l /L E{ : E
i ] / 942) nm dichroic fi:/‘ E N
H — filter mirror ; -
Il : !l I:‘ " 2t ll' = AN
‘:, 530 nm 107 g: S \{
| | el lens f i: L= g \ A \r‘ [
H Schéma de principe pyrométre 4 \ 5 ' i
H 5 couleurs laser off . | e
i surfusion R

[530-680-850-940-1550nm]

Estimation simultanée de la température et des émissivités. Plage [500-4000°C]

time (s)

Multiple inversion techniques with multispectral pyrometry for the estimation of temperature and emissivity of liquid niobium and 100c6 steel 30
T Pierre, JC Krapez, HRB Orlande, C Rodiet, PL Masson, DL Maux, ... Heat Transfer Engineering 45 (12-13), 1128-1144 (2024)
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Méthodologie appliquée au :
nhe gl
Ce I R D
- % Institut de Recherche Dupuy de Léme
L Estimation:
Expérience:

Constante d’amortissement — Viscosité @ Ok sur liquides si p > 30 Pa.s

VISCOSITY OF PURE IRON

10
9,5 . |
9 =
8,5
8
7; e Viscosity [Mills 2002] - [
42 &
S 6,5 u Envelope method -
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Méthodologie différente au :
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Conductivité
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Modeélisation des grandeurs
thermophysiques par
approche Calphad et
simulations atomistiques

...parce qu’'on ne peut pas tout mesurer.
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Modélisation de la tension de NN’
surface par approche Calphad

Formalisme de Butler
Planar interface I

a-phase

Interface modelling in Gibbs approach.

s 2éme forme [2]:

m 1ére forme [1]:

Systéme thermodynamique a pression p, température T, 2 phases volumiques
stables a et 8, et une phase planaire interfaciale I', compositions x, g r).

Chaque phase est reliée a I'energie libre de Gibbs G, s r). Equilibre: G — minG.

L Gy
Phases a, § : potentiel chimique de n; moles de i p; (4 ) = a(n'-ﬁ)'

Interface I': tension de surface o; = énergie de surface en-exces liée la

description planaire, potentiel chimique de n;r moles de i : u;r = p;r — w;ro;r,

G : - o . : .
Wir = E)nirp = potentiel chimique réduit et w; r = surface molaire partielle de i dans T

A l'équilibre, u; , 5y = uir = oir = (Ui — 1)/ w;r (1ére forme).

= Potentiels chimiques réécrits wa,pry = Ui (@ pr) + RT (i (o)) + AG (4 p 1) (X(a,5,r)) = COrPS pur + entropie + exces.

m Phase a = liquide, phase B = gaz. AG/(xr) = krAG, (xr), kr =§F € [0; 1] est le ratio des nombres de coordinence (moins

liaison a l'interface).

> 2¢me gquation de Butler: o;r = (1/w; ) - [krﬂf,a (xr) — tia + (X —kp) (#?,a —RT ln(xi,p)) + wifai(')F]'
> Minimisation : Calphad + BDD nucléaires pour résoudre x tel que o; - = g; r = o pour chaque constituant.

[1] J. Butler and J. Kendall. “The thermodynamics of the surfaces of solutions”. Proc. of the Royal Society of London, series A, pp. 348-375, 1932. COU['['OISIe de R Le Te//ler et A Tourneix
[2] G. Kaptay, “Improved Derivation of the Butler Equations for Surface Tension of Solutions, Langmuir, pp. 10987-10992, 2019.
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Modélisation de la tension de
surface par approche Calphad

Premiers résultats

0.74 1
.-IT\ 0.72 1
E 0.70
3 .
S 0.681
)
c
D 0.661
(]
O
g 0.64 1 n 7
3 —}— Experimental results e ey
Vo624 x co | '--...
v C30 o, =
0.60{ = C50 | | SN

Surface tension of in-vessel corium compositions, as predicted with Butler formalism, compared to experimental results.

>

2100 2200 2300 2400 2500 2600 2700 2800
Temperature (°C)

Compositions RBNEW_C0, RBNEW_C30,
RBNEW_C50 (corium en cuve).

NUCLEA BDD [1].

Accord satisfaisant: ¢ décroit quand T &
taux d’oxydation s’élévent.

Valeur convergée ki = 0.999, tres proche
de 1. En comparaison, Tanaka [2]
considere kr = 0.94. Aiinvestiguer.

Le formalisme de Butler couplé a I'approche Calphad peut reproduire les mesures.
Capacités prédictives largement entravées par I'incertitude sur I’énergie libre a I’état liquide.

L’état des BDD corium doit étre amélioré.

[1] Bertrand Cheynet. “NUCLEA”. July 2007. url: https://hal.science/hal-00165418.

Courtoisie de R. Le Tellier et A. Tourneix

[2] T. Tanaka et al. “Application of Thermodynamic Databases to the Evaluation of Surface Tensions of Molten Alloys, Salt Mixtures and Oxide Mixtures”. In: International Journal of Materials Research 87.5 (May 1, 1996).
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Modeélisation des propriéetés par DFT

Les outils

Classical molecular dynamics (MD)
Follows Newton’s laws of motion from a energy potential.

Radial distribution function g(r) (RDF)
Describes how density varies as a function of distance
from a reference particle.

R 4
0O

\
\

0 1o 2 3 4 i57° R

" rloc ’I// 3
Density functional theory (DFT) " /@i/ 2

Solves Schrodinger’s equation to find the wave function ‘
. , N /7 |
of the system, at its lowest energy point. ) @ e = == e e

~
@

Structure factor S(Q)
It is the Fourier transform of the RDF,
comparable to XRD measurements.

@ . Courtoisie de J. Tranchida et M. Canducci
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Comparaison au facteur de structure

Les outils

4= ]5‘ +  XRD Alderman et al.
:t - I ===- Beigheder et al.
= 8= ," —— This work
7 L
7 R
e L
e et | | L [ I [ | L
= A
- : I!
< [ ;
i B
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z 08
S
-2 | | | | | 1 |
4= A
—~ 1
- [ Il
ot i L
S 2_
5 [
i" 0
(=g
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QA

Validation du potentiel:

Plusieurs calculs de validation effectués.

Ici, comparaison avec des mesures XRD sur des
mélanges UO, — ZrO,.

Trois compositions  différentes a  trois
températures différentes: 4% d’UO, a 2782K,
20% d’U0, a 2885K, et 27% d’UO, a 3070K.
Niveau de confiance suffisant, on va utiliser le
potentiel en extrapolation pour calculer les
propriétés thermophysiques souhaitées.

Alderman, O. L. G., Benmore, C. J., Weber, J. K. R., Skinner, L. B., Tamalonis, A. J., Sendelbach, S., ... & Williamson, M. A. (2018). Corium
lavas: structure and properties of molten UO2-ZrO2 under meltdown conditions. Scientific reports, 8(1), 1-10.
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Density (g.cm™)

Premiers résultats
Calculs sur UO,, ZrO, liquide

WW

12¢ 12
k- e MD-UQ, 160 +— o MD-UQ,s Andrade fit ZrO, | > MD ZrO,
T ,__ o  MD -UsD o MD-ZO, o o = e Andrade fit UO, 29 o MD ua,
L o MD-Z0, r o  Breitung UO, P o TsailO, | =—4— Fink
10— 4 Drotning UO, 1401 v  Fischer UO, 10— ’ "o v Woodley UDy —e— Breitung (upper limit)
L A Kondo/Kohara ZrO. v w v A Ronchi U0, I % o Kondo ZrO, = p 1] A Breitung (lower limit)
she ~ [y o 2 ; ==+ Horost Zr0, o o o. & Andrade formula UO, %" | = Fischer
f - P o
L I_o ‘ o o 6 & Dé b o o ° Andrade formula ZrO» 4
ol o 4 & ° $ MDUO, 515
[ Lo a E o MD Z+0, =
| = b3 3
71 E, 82000008 o000 2 S 6 -%
1 1“‘3"_WWM $1.0
r o
S . - N 9
i L 7, i S
L
A 4= i
5t 80— » Al L
Ap A L
l' é = Ad,da
,r_ 2 i 0.0
—— — R T L o | ! | L | 1 | 1 | 1 | 1 1+ 1 4 1 v 1 4 1 4+ 1 4 iod L ! L .
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» Excellent accord sur la densité (assez facile...).

» Des données expérimentales trés incohérentes

pour le Cp.

» Viscosité cohérente avec le modeéle d’Andrade.
Mais données expérimentales encore assez
incohérentes.

» Accord satisfaisant pour la compressibilité.

Courtoisie de J. Tranchida
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