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 Nous avons développé une approche multi-échelle pour quantifier l’augmentation de la fraction de défauts 
ponctuels recombinés sous irradiation lorsqu’on y ajoute des solutés en faibles quantités. Cette méthodologie met 
en avant les paramètres qui contrôlent la fraction de défauts recombinés et fournit des critères qui permettent 
d’identifier les solutés pertinents.  

En s’appuyant sur une base de données de coefficients de diffusion, nous avons identifié l’antimoine comme 
un bon candidat pour augmenter la résistance à l’irradiation d’une solution solide de cuivre. Précisons que l’alliage 
Cu(Sb) est ici un système modèle qui permet de démontrer le potentiel de notre approche.  

Nous avons alors réalisé des calculs ab initio pour obtenir les énergies de liaison et de migration des atomes 
de Sb, des lacunes et des auto-interstitiels dans différentes configurations. Ces données sont ensuite utilisées dans 
le formalisme de champ-moyen auto-cohérent pour obtenir des coefficients de transport qui contrairement aux 
études précédentes prennent en compte toutes les trajectoires des lacunes autour des solutés. Enfin, ces 
paramètres nous permettent de calculer la fraction de défauts recombinés en fonction du flux d’irradiation, de la 
température et de la densité de puits du système, en s’appuyant sur des équations de cinétique chimique 
homogène.  

Grâce à cette étude, nous avons identifié deux mécanismes à l’échelle atomique qui permettent d’augmenter 
la fraction de défaut recombinés : à basse température, les solutés ralentissent les lacunes (effet cinétique), tandis 
qu’à haute température, les solutés stabilisent les lacunes dans la solution solide (effet thermodynamique).  
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