Repreésentation de structures de joints de grains métastables par les
descripteurs d’environnement locaux SOAP
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Résumé pour : poster

La structure des joints de grains impacte significativement les propriétés mécaniques et
chimiques des matériaux polycristallins. Cela explique leur étude voire leur ingénierie qui se
développe depuis les années 90, voir [4] et les références qui y figurent. Récemment plusieurs
travaux se sont intéressés aux structures de joints métastables, aussi appelées complexions,
argumentant qu’on ne pouvait se restreindre a 1’étude des états de plus basse énergie pour
comprendre et améliorer les propriétés et performances des matériaux [1-4].

Notre étude est préliminaire au développement d’une méthode de classification des complexions
de joints de grains a 1’aide d’algorithmes d’apprentissage machine. On s’intéresse ici a la
représentation de différentes complexions de joints 25 d’Aluminium fournie par les descripteurs
d’environnements atomiques locaux SOAP [5]. Une Yy-surface est calculée en suivant la
méthodologie présentée dans [1] puis les représentations des états métastables sont comparées.
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