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Résultats attendus 
 

La réalisation de cette modélisation mathématique et de cette simulation numérique multi-échelles du procédé de dépôt par pulvérisation cathodique magnétron est à la 
fois la réalisation d’un outil prédictif qui va permettre l’optimisation et la conception de réacteurs de dépôt, un outil prédictif du contrôle des performances des 
catalyseurs supportés pour des applications piles à combustible, et un outil d’analyse puissant pour l’interprétation des phénomènes physico-chimiques de ce type de 
procédé. 
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Objectifs 
 

L’amélioration des performances, de la durabilité, et le déploiement de 
convertisseurs d’énergie efficaces et peu coûteux nécessitent des stratégies 
numériques multi-échelles allant de la modélisation des réacteurs de fabrication 
à celle du fonctionnement du dispositif complet, en passant par la modélisation 
de la synthèse des composants. 
 
Cette approche est développée dans ce projet pour modéliser un réacteur de 
pulvérisation magnétron dédié à l’élaboration de la phase catalytique 
d’électrodes de piles à combustible, l’étude de sa réactivité et du fonctionnement 
de la pile à combustible à membrane échangeuse de protons concernée. 
 
Les simulations fluides et moléculaires sont utilisées à l’échelle pertinente pour 
identifier les paramètres cruciaux du fonctionnement du réacteur, ceux de la 
fabrication d’éléments du cœur de pile, et ceux du fonctionnement de la pile afin 
d’en connaître les corrélations et de fournir un outil prédictif décrivant les 
processus du fonctionnement du dispositif pile à combustible de l’échelle 
nanométrique à l’échelle macroscopique. 

Plan de travail et méthodes 
 

Le volet dynamique moléculaire se place aux extrémités du procédé magnétron. 
D’une part, Il est destiné à prédire la composition et les propriétés atomistiques 
de la matière pulvérisée, et d’autre part, il doit permettre une très bonne 
description de la croissance du catalyseur sur la surface de l’électrode.  
 
Cette approche microscopique est complétée par une approche plus globale du 
procédé de dépôt par la simulation fluide du réacteur. Enfin, un modèle fluide de 
fonctionnement de la pile à combustible PEM y incorporant les paramètres 
cruciaux obtenus lors de la phase de croissance de la phase catalytique et de sa 
réactivité (taille et répartition des agrégats de Pt, taux de réaction O2-Pt, …) sera 
implémenté. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Exemple de simulation du champ magnétique dans un réacteur à pulvérisation magnétron réel 
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