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Les matériaux pâteux sont pertinents pour un certain nombre d’applications pratiques
liées à plusieurs secteurs industriels modernes, notamment (mais sans s’y limiter) l’industrie
alimentaire, le traitement des polymères, l’industrie pharmaceutique, les cosmétiques, le
pétrole, etc. Dans l’absence de contrainte externe (température et/ou stress), ils se com-
portent comme des solides (ils ne s’écoulent pas bien qu’ils puissent supporter une certaine
contrainte externe finie), mais si la contrainte externe dépasse un certain seuil, leur intégrité
micro-structurale est perdue et ils présentent un comportement liquide (ils s’écoulent).
Selon leur structure moléculaire, cette transition solide-liquide peut être déclenchée par
deux types distincts de contrainte externe : le chauffage ou le stress. Dans le cas spécifique
des matériaux à changement de phase (PCM), ils subissent une transition solide-liquide
lorsqu’ils sont chauffés [1] , tandis que les gels physiques cèdent au stress lorsqu’ils sont
progressivement cisaillés [2]. Bien qu’il soit plutôt clair que la transition solide-liquide soit
associée à des changements micro-structuraux déclenchés soit par la température soit par le
stress appliqué, le scénario physique exact et l’image microscopique du processus de cession
restent obscurs. En ce qui concerne la fluidization sous la contrainte méchanique, la grande
majorité des études précédentes propose des modèles phénoménologiques macroscopiques
qui ne font que ”imiter” un changement d’un comportement rhéologique semblable à un
solide (souvent un solide de Hooke) à un comportement de fluide à écoulement visqueux,
Ref. [3, 4, 5, 2]. Bien que clairement utiles d’un point de vue technique, de tels modèles
sont physiquement insatisfaisants. Il a été récemment suggéré qu’un cadre physiquement
corecte pour comprendre la transition solide-liquide dans les matériaux pâteux soumis à
un stress externe est celui des transitions de phase et des phénomènes critiques [6, 7, 8]..
Le principal objectif du projet proposé est d’étendre les études initiales rapportées dans
les références [6, 7, 8] en utilisant des simulations de dynamique moléculaire de pointe [9].
Cette approche couvrira à la fois le cas de la fluidization sous contrainte mécanique et
le cas de la fluidization induite par la temperature. Plusieurs aspects clés recevront une
attention particulière tout au long du projet. Premièrement, comment la dynamique de la
transition solide-liquide est-elle affectée par le niveau d’interaction entre les constituants
microscopiques ? Le scénario de fluidization d’un gel neutre (tel que le gel d’agar) princi-
palement formé par des liaisons hydrogène est-il similaire à celui d’un gel collöıdal fortement
attractif (tel que la bentonite, la laponite) ? Ensuite, lorsque le matériau est progressive-
ment soumis aux contraintes méchaniques (ou, dans le jargon de l’ingénierie, ”chargé”),
comment la nature physique de la transition solide-liquide (premier, second ordre - nous
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remettons donc principalement en question sa réversibilité) est-elle liée au degré de sta-
bilité de la contrainte ? Dans quelle mesure le cas d’une contrainte quasi-stationnaire est-il
comparable au cas d’une contrainte très rapide ? Des questions similaires seront abordées
pour le cas de la cession à la chaleur (en présence ou en l’absence d’un champ de stress
mécanique).

Ce projet de thèse sera mené en deux étapes. Pendant les 18 premiers mois, le candidat
travaillera au LTeN Nantes sous la supervision du Dr. Giorgia Fugallo et du Dr. Teo
Burghelea sur la mise en œuvre de simulations de dynamique moléculaire de pointe pour
la cession d’un matériau pâteux. Sur la base d’une analyse statistique de ces résultats, de
nouvelles relations constitutives pour les matériaux à contrainte de cession seront dérivées.
La seconde moitié de la thèse sera déroulée à l’École de Mathématiques et de Statistiques de
l’Université de Canterbury, en Nouvelle-Zélande, sous la supervision du professeur associé
Miguel Moyers-Gonzalez. Dans cette partie du projet, les nouvelles relations constitutives
seront mises à l’épreuve dans des simulations numériques pour des écoulements industriels
pertinents.
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