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Objectifs

L'amélioration des performances, de la durabilité, et le déploiement de
convertisseurs d’énergie efficaces et peu colteux nécessitent des stratégies
numeériques multi-echelles allant de la modélisation des réacteurs de fabrication
a celle du fonctionnement du dispositif complet, en passant par la modélisation
de la synthese des composants.

Cette approche est developpee dans ce projet pour modeliser un réacteur de
pulverisation magnétron dedie a I'élaboration de I|la phase catalytique
d’électrodes de piles a combustible, I'étude de sa réactivitée et du fonctionnement
de la pile a combustible a membrane échangeuse de protons concernée.

Les simulations fluides et moléculaires sont utilisees a lI'echelle pertinente pour
identifier les parametres cruciaux du fonctionnement du réacteur, ceux de la
fabrication d’élements du cceur de pile, et ceux du fonctionnement de la pile afin
d’en connaitre les corrélations et de fournir un outil prédictif decrivant les
processus du fonctionnement du dispositif pile a combustible de I'échelle
nanometrique a I'échelle macroscopique.

Plan de travail et méthodes

Le volet dynamique moléculaire se place aux extremités du procedé magnetron.
D’'une part, Il est destiné a predire la composition et les proprietes atomistiques
de la matiere pulvérisee, et d'autre part, il doit permettre une tres bonne
description de la croissance du catalyseur sur la surface de I'électrode.

Cette approche microscopique est complétée par une approche plus globale du
procédeé de dépodt par la simulation fluide du réacteur. Enfin, un modele fluide de
fonctionnement de la pile a combustible PEM vy incorporant les parametres
cruciaux obtenus lors de |la phase de croissance de la phase catalytique et de sa
reactivité (taille et repartition des agregats de Pt, taux de réaction O,-Pt, ...) sera
implemente.

Exemple de simulation du champ magnéetique dans un réacteur a pulvérisation magnétron réeel

Résultats attendus

La realisation de cette modélisation mathématique et de cette simulation numerique multi-échelles du procede de depot par pulverisation cathodique magnetron est a la
fois la réalisation d’'un outil prédictif qui va permettre I'optimisation et la conception de reacteurs de depdt, un outil prédictif du contrble des performances des
catalyseurs supportés pour des applications piles a combustible, et un outil d’'analyse puissant pour l'interprétation des phenomenes physico-chimiques de ce type de

procede.
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