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Technologies et sociéte

Nous vivons dans une société ou la technologie est
omniprésente et en constante évolution.




Technologies et sociéte

Nous vivons dans une société ou la technologie est
omnipresente et en constante évolution
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Poursuivre ce developpement necessite
de relever de nombreux déefis:

Technologique : performances, miniaturisation
Economique : bas prix
Environnemental : non-polluant, recyclable

/fg - Santé : non-toxique

U - Energeétique !




Technologies et matériaux

Derriere ces dispositifs, des matériaux
aux propriétés spécifiques
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Technologies et matériaux

Derriere ces dispositifs, des matériaux
psc? aux propriétés specifiques
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s Le développement technologique
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=y 3l hecessitera d’identifier de nouveaux

materiaux et (nano-)structures.

- Trouver les matériaux existants les mieux
adaptés a certaines applications.
=== - |nventer de nouveaux materiaux et/ou de
nouvelles nanostructures.
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Matériaux et atomes

L'alphabet des matériaux, ce sont les atomes
eux-mémes composes de noyaux et d’électrons

. Tableau périodique des éléments

13 14 15 16 17

Les propriétes d’un matériau fonction: 4

- des atomes qui le composent

- de la structure selon laguelle ces atomes
s’arrangent.




Matériaux et atomes

Découvrir le « bon » matériau nécessite
d’aller au-dela de l'intuition !




Matériaux et atomes

Découvrir le « bon » matériau nécessite
d’aller au-dela de l'intuition !

Disposer d’'outils qui, tels
une loupe, permettent de
comprendre et de predire
ce qui se passe au coeur
méme des materiaux.




Modélisation ab initio

 Theéorie microscopique : mécanique quantique

Systéme d’électrons et de noyaux en interaction régit par :

H(r,R) ®(r,R) = E ®(r,R)

Impossible a résoudre en pratique !

e Théorie de lafonctionnelle de la densité

4 N
64-65. DFT [V ] ) = )
85'90-- < (I‘) = Vot I‘) +f ﬂl dI‘ + 5?;6[;1]
98 ” Nobel e
L) =0 () i)
Simplifier la description en considérant la densite Walter Kohn

électronique comme la variable fondamentale. BN EXE T ENELE



www.abinit.org

Un logiciel open-source implémentant la DFT
pour modéliser les propriétés des matériaux

- «Advisory board » international (Belgique, France, Suisse,
USA, Canada, Japon)

- Gestion professionnelle (portabilite, parallélisme, tests, ...)
- Tutorats en ligne, écoles, forum

- Communauté de 40 développeurs et 1500 utilisateurs

- 4500 citations scientifiques

Une « success story » wallonne a l'initiative du Pr. Xavier Gonze (UCL)
récompensée aux niveaux belge (Prix Quinguennal du FNRS)
et international (Fellow of the American Physical Society).




La DFT une méthode fiable |

RESEARCH ARTI CLE SUMMARY

DFT METHODS witaﬂial

Reproducibility in density functional

. . Boosting materials modelling
theory calculations of solids
5000 500
Recent DFT methods yield reproducible results. $ 4,000 400 £
v 3000 1300 g‘
5 -9
2000 200 ¢
New methods : -
Mutual agreement =2 1000 -100 %
: : 04 | | 0
o — 090 1995 2000 2005 200 205
— - Year
Old methods Fgure 1| Number of articles and patentsin
Different values meterias science induding the term “density
— — functiona theory” published per year duringthe

past 25 years. Artide datataken from Scopus,
patent detataken from Patentsoope.

SCIENCE sciencemag.org
NATUREMATERALS| VOL 5| AFRL206 |
25 MARCH 2016 « VOL 3511SSUE 6280 1415



La DFT une méthode fiable |

RESEARCH ARTI CLE SUMMARY *
DFT METHODS editdial

Reproducibility in density functional . i _
theory calculations of solids Boosting materials modelling

5000 500

Recent DFT methods yield reproducible results. 24,000 J 400 g
Un outil qui s’est impose &

2

non seulement dans le monde académique

mais gagne le monde industriel
(Solvay, Bosch, EDF, IBM, Intel, Western Digital, ...)

i
§ Sl functiona theory” published per year duringthe
" past 25 years. Artide datataken from Scopus,
patent detataken from Patentsoope.

SCIENCE sciencemag.org

NATUREMATERALS | VOL B | AFRL2016 |
25 MARCH 2016 « VOL 3511SSUE 6280 1415



Success stories

Energie

PRL 114, 136601 (2015) PHYSICAL REVIEW LETTERS 3 APRIL 2015

Low-Dimensional Transport and Large Thermoelectric Power Factors in Bulk
Semiconductors by Band Engineering of Highly Directional Electronic States

Daniel L Bilc,l"2 Geoffroy Hautier,” David Waroquiers,® Gian-Marco Rignanese,’ and Philippe Ghosez'

Découverte de nouveaux
ot = composés thermoélectriques!

L’ECHO SAMEDI 30 MAI 2015

Percée belge dans la conversion
de chaleur en électricité



Success stories

Energie
= Electronique
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Energie
= Electronique
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Success stories

Energie
= Electronique

Optique
Electronique
Stockage de données
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Energie
= Electronique

Optique
Electronique
Stockage de données

Electronique
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Unconventional molecule-resolved current




Success stories

Energie
= Electronique

Optique
Electronique
Stockage de données

Quelles sont les

evolutions actuelles ?

ARTICLE

Received 23 Aug 2013 Accepted 31 Jul 2014 Published 9 Sep 2014

Unconventional molecule-resolved current
rectification in diamondoid-fullerene hybrids

Jason C. Randel'2, Francis C. Niestemski'3, Andrés R. Botello-Mendez#, Warren Mar®, Georges Ndabashimiye1'2,
Sorin Melinte®, Jeremy E.P. Dahl', Robert M.K. Carlson, Ekaterina D. Butova’, Andrey A. Fokin’8,
Peter R. Schreiner’, Jean-Christophe Charlier* & Hari C. Manoharan'3



Calculs ab initio a “haut-débit”

Ko (103) — O (109)

COmMposés

Partir de :

Calcul ab initio HPC

proprieté 1 &%

COMpPOSES Moins nombreux
propriete 2 g propriétés plus complexes
propriété 3 temps de calcul par composé

o — plus important
propriete 4 & Synthése &
propriété 5 - caractérisation

Arriver a: O (10%) — o (102) COMPOSES



Calculs multi-echelles

« Atomic »

Length

[(m] &

0T 105-106 102-10°

106 = atomes atomes

T . Garder la précision et pouvoir
<€— MultiBinit’s core

i 1 T T T > pl‘édICtIf ab initio.

10 10° 103 103 Time[s]



UCL
Université
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de Louvain

G. Hautier
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Une « success story » wallonne : un logiciel
devenu une référence au niveau international.

Une masse critique en Région Wallonne : 8
académiques permanents et leurs équipes.

Des découvertes concretes dans le domaine
des matériaux (énergie, optique, électronique, ...).

Des besoins en personnel pour maintenir et
développer le code et pour I'adapter aux
évolutions du hardware.

Des besoins considérables en temps calcul :
les plus gros utilisateurs du CECI (Tierl, Tier 2).




