Marc Couty

n pneu, c’est rond, c’est noir. Sous cet

aspect uniforme se cache une structure
composite de renforts textiles et métalliques
associés par des matériaux élastomeres for-
tement déformables, aux propriétés adap-
tées aux différents fonctionnements thermo-
mécaniques des matériaux du pneu en
usage. Ces matériaux élastomeres sont eux-
mémes des composites a base de polymeres,
d’agents chimiques et de charges renfor-
cantes formant une architecture sur des
échelles allant du nanomeétre au micron [1].

Afin de comprendre les mécanismes phy-
sico-chimiques mis en jeu dans ces maté-
riaux, de leur synthese a leur usage, Michelin
a complété I'approche expérimentale tradi-
tionnelle par I'utilisation des méthodes de la
chimie théorique et a investi dans le dévelop-
pement de nouvelles méthodes de simulation
avec un focus particulier sur les méthodes de
changement d’échelles a la frontiére entre
chimie et physique.

Les méthodes de la théorie fonctionnelle
de ladensité (DFT) de la chimie quantique ont
été utilisées pour comprendre les méca-
nismes de polymérisation du butadiene et de I'isoprene et
I’activité de catalyseurs organométalliques a base de néo-
dyme vis-a-vis de la copolymérisation avec des oléfines.
Autres domaines d’application des méthodes de réactivité
chimique, les mécanismes d’oxydation et d’action de molé-
cules anti-oxydantes, les mécanismes de réticulation des
polymeres et d’action des activateurs de vulcanisation, les
mécanismes de greffage de polymeres fonctionnels ou
d’agents de couplage sur des surfaces de silice ou de noir de
carbone ont fait I'objet de nombreux travaux en vue d’étendre
le portefeuille de molécules et de fonctions disponibles a un
co(t moindre, des performances améliorées pour le consom-
mateur et, en anticipation, des évolutions des normes et
reglements en matiére d’hygiéne, sécurité et environnement.

La dynamique moléculaire des polymeéres, qui a fait des
progrés considérables dans les dix derniéres années, et
I’étude de la relaxation segmentale et des relaxations des
groupes latéraux dans des polymeéres, accessible sur des
échelles de temps allant jusqu’a la dizaine de nanosecondes,
permettent de prédire les propriétés mécaniques dans la zone
de transition vitreuse dynamique a haute fréquence et haute
température, domaine de fonctionnement du matériau au frei-
nage sur sol mouillé. Dans le but de simuler la dynamique de
polymeéres sur des échelles de temps (et d’espace) supé-
rieures, des travaux sont en cours avec des partenaires aca-
démiques pour mettre en place des techniques dites « gros
grain » telles que la DPD (« dissipative particle dynamics »).
Le challenge du changement d’échelle consiste a extraire
I’information pertinente de la dynamique atomistique réalisée
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sur la microstructure chimique du polymeére d’intérét tout en
conservant les contraintes topologiques de non-croisement
des chaines propres aux polymeres et en permettant
d’introduire les surfaces des charges renforgantes.

Des méthodes de nivellement a des échelles supérieures
permettant d’accéder aux propriétés rhéologiques des poly-
meéres et des nanocomposites sont aussi a I’étude, en parti-
culier pour intégrer explicitement les enchevétrements, les
macrostuctures branchées de polymeres complexes, voire
des interactions non covalentes supramoléculaires. Ces tech-
niques, a la frontiére entre chimie théorique, physique et
sciences des matériaux, sont des approches nouvelles pour
la compréhension et de formidables sources d’inspiration
pour la génération des matériaux de demain.
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