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Résumé

L'objectif du PEPR DIADEM est de transformer durablement et en profondeur la maniere
d’aborder la Science des Matériaux en France afin d’accélérer notoirement son
développement par des synergies de thématiques scientifiques orchestrées par
I'intelligence artificielle, qui permet d’'impacter chaque étape de la chaine de I'innovation
«de l'idée a I'objet ». C’est cette pluridisciplinarité de I"'approche que ce premier AAP
souhaite promouvoir au travers de Projets de Recherche Interdisciplinaires (PRI) a
caractere méthodologique adossés aux grandes thématiques scientifiques largement
consolidées par la communauté matériaux nationale.

Le présent appel a projets adresse deux axes thématiques, I'un orienté « Découverte
accélérée de matériaux innovants et durables pour un Green Deal», l'autre orienté
« Accélération de la maitrise des procédés de synthese et de mise en forme ». L'objectif
de cet appel a projets est de recueillir des propositions de projets issues de structures
organisées en consortia et adressant l'un des deux axes thématiques cités
précédemment.

L'appel a projets se déroulera en deux étapes:

e Une premiere phase obligatoire de pré-sélection de consortia. A l'issue de cette
phase, un nombre réduit de consortia sera retenu par axe thématique. Si
nécessaire, les directeurs du PEPR faciliteront la constitution des consortia. Le
périmetre scientifique des projets sera également validé a l'issue de cette phase.

e La deuxieme phase consistera a soumettre les projets pré-sélectionnés en phase 1
a une évaluation par un comité international.

Les réponses attendues ne doivent adresser qu‘un seul axe, pour des durées de projet
maximales de 4 ans. Les bénéficiaires des aides sont les organismes de recherche et les
établissements d’enseignement supérieur et de recherche. Les entreprises et les
établissements étrangers pourront avoir le statut d’Etablissement partenaire dans les
projets, mais ne bénéficieront pas de financement au titre de cette participation. La
collaboration internationale est tout a fait envisageable. Le montant de I'aide allouée
pour chaque projet est compris entre 800 k€ et 1 M€ pour un volume d’aide maximal de
12 M€ pour le présent appel.

Mots-clés

Matériaux, Procédés, Découverte Accélérée, Caractérisation Haut-Débit, Criblage, Base
de Données, Intelligence Artificielle, Modélisation, Simulation Numérique, Sobriété.
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Dates importantes

Les éléments du dossier de soumission doivent étre déposés sous forme électronique
impérativement avant le:

DATE DE REMISE DES LETTRES D'INTENTION
15 JUIN 2023 A 11H (HEURE DE PARIS)

Sur le site :
https://france2030.agencerecherche.fr/PEPR-Explo-DIADEM-AAP-lettre

Les éléments du dossier de soumission doivent étre déposés sous forme électronique, y compris
les documents signés par le responsable [égal de chacun des partenaires, impérativement avant
le:

DATE DE DEPOT POUR LES PROJETS PRE-SELECTIONNES
LORS DE LA 1¢ PHASE

17 OCTOBRE 2023 A 11H (HEURE DE PARIS)

Sur le site:
https://france2030.agencerecherche.fr/PEPR-Explo-DIADEM-AAP-dossier

AUTRES DATES IMPORTANTES

Retours résultats 1 phase : fin Juillet 2023
Démarrage prévu des projets retenus suite a leur évaluation : 1" trimestre 2024

Contacts ANR

Pour toute question sur I’AAP : PEPR-DIADEM®@anr.fr

CHARGEE DE PROJETS SCIENTIFIQUES : MARION PATTE

RESPONSABLE DE PROGRAMME : DOMINIQUE DALOZ
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https://france2030.agencerecherche.fr/PEPR-Explo-DIADEM-AAP-lettre
https://france2030.agencerecherche.fr/PEPR-Explo-DIADEM-AAP-dossier
mailto:XXXXXXX@anr.fr

Il est nécessaire de lire attentivement I'ensemble du présent document et les instructions
disponibles sur le site de soumission des lettres d’intention :

https://france2030.agencerecherche.fr/PEPR-Explo-DIADEM-AAP-lettre

et des dossiers complets :

https://france2030.agencerecherche.fr/PEPR-Explo-DIADEM-AAP-dossier

Pour toute question : PEPR-DIADEM@anr.fr
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1. Contexte et objectifs de I'appel a
projets

1.1. Contexte

Les matériaux conditionnent largement la compétitivité de l'industrie par I'innovation
qui, dans le contexte du Green Deal, doit plus que jamais s’inscrire dans une trajectoire
vertueuse intégrant aspects €économiques, environnementaux et sociétaux. Le
Programme et Equipement Prioritaire de Recherche Exploratoire (PEPR) DIADEM vise un
programme ambitieux d'accélération de la conception et de I'arrivée sur le marché de
matériaux plus performants, durables et issus de matieres premieres non critiques et non
toxiques, contribuant ainsi au développement économique de la France. Un tel
programme doit combiner de fagon intégrée modélisation, simulation numérique,
méthodologies associées a lintelligence artificielle (IA), technologies de
synthése/criblage et caractérisation a haut débit. L'objectif est d’identifier de nouveaux
matériaux en réponse a des spécifications données, avec une rapidité inaccessible a la
démarche purement expérimentale, oU la percée est souvent aléatoire. Cette
accélération requiert la mise en place d’équipes |/ centres de compétences intégrés,
rassemblant des plates-formes expérimentales de synthése et de formulation
combinatoire, de mise en forme et de caractérisation haut débit couplées a des outils
numériques de modélisation multi-échelle, de fouille de données et d'apprentissage
supervisé ou plus généralement a des IA adaptées.

Le programme s’appuie sur un réseau de plates-formes qui doivent permettre une
accélération d'un facteur deux a cing du cycle d’identification de matériaux - de 20 ans
a entre 4 et 10 ans. Idéalement ces plates-formes regrouperont :

i- De la synthése combinatoire et/ou a haut débit de matériaux. Les différentes
méthodes de fabrication additive sont clés pour élaborer rapidement de
nouvelles compositions de matériaux (métalliques, céramiques, polymeres
potentiellement bio-sourcés) mais aussi de nouvelles architectures parfois
méme évolutives sous I'action d’un stimulus comme dans le cas de I'impression
4D. L'ingénierie des surfaces devient souvent incontournable pour atteindre
les performances finales souhaitées. Une attention toute particuliere sera
également portée a la synthése de nouveaux matériaux architecturés,
composites, hybrides, bio-inspirés ou non afin d’optimiser leurs propriétés
structurales ou fonctionnelles. Le scale-up de ces syntheses de laboratoire
initiera de nouveaux procédeés industriels plus rapides et a plus faibles impacts
environnementaux.

fi- De la caractérisation a haut débit chimique, structurale (Grands Instruments
Soleil et ESRF), des mesures de propriétés d'usage (optiques, magnétiques,
mécaniques, résistance a la corrosion...), de l'utilisation de capteurs associés a
la caractérisation in situ ou operando, essentiels pour |'acces au haut débit et
la collecte des volumes massifs de données, en particulier en conditions
extrémes.
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ii- De la simulation numérique des matériaux et des procédés. Les outils de
simulation multi-échelles, de I'ab initio a I'échelle macroscopique, incluant les
approches d’IA seront rendus plus faciles d’utilisation, interopérables entre
eux et intégrés dans des flux de taches pour permettre des calculs
automatiques et/ou a haut débit.

iv- Des bases de données destinées au stockage, a la gestion et I'exploitation par
I'lA. Les expériences et la modélisation seront davantage automatisées, les
données en résultant structurées en bases suivant une stratégie a arbitrer
(connexion a des bases locales existantes ou lancement d'une base nationale),
des outils d'lIA spécifiquement développés pour améliorer leur exploitation.

De ces 4 types de plates-formes mais surtout de leur mise en synergie (HUB DIADEM)
naitra la capacité a renouveler I'innovation en sciences des matériaux.

1.2. Objectifs de I'appel a projets

Ce premier appel a projets du PEPR DIADEM vise a favoriser I'émergence et la
construction de Projets de Recherche Interdisciplinaires (PRI) destinés a répondre aux
deux axes thématiques de I'appel.

La construction des projets se déroulera en deux étapes:

1ére Phase : une premiére phase obligatoire de pré-sélection des consortia via le dép6t
d’une lettre d’intention. Si nécessaire, les directeurs du PEPR DIADEM faciliteront la
composition des consortia. Le périmétre scientifique des projets sera également validé a
I'issue de cette phase.

2éme Phase: la deuxieme étape consistera a soumettre les projets pré-sélectionnés en
premiere phase a un Appel a Projets. Les projets seront soumis a une évaluation par un
comité international.

1.3. Role des directeurs du PEPR

Les directeurs du PEPR sont en charge de la préparation du texte précisant les objectifs,
le périmetre scientifique et les thématiques de |'appel. Ils assurent la cohérence et la
complémentarité de cet appel avec les projets ciblés, au nombre total de 17.

Lors de la premiere phase, le réle des directeurs du PEPR sera d’effectuer la pré-sélection
des consortia, le cas échéant en facilitant la composition des consortia a partir de
propositions déposées de maniere sépareées.

Les directeurs du PEPR peuvent accompagner les porteurs souhaitant déposer un projet.
Les porteurs de réponse a I'appel a projets sont notamment fortement encouragés a se
rapprocher deés que possible des directeurs du PEPR pour vérifier si la thématique et la
construction envisagées du projet s’'inscrivent dans le cadre de I'appel. Les directeurs du
PEPR feront également les intermédiaires entre les propositions de projets de consortia
et les plates-formes déja opérationnelles afin de déterminer le mode d’accés a ces
dernieres a privilégier (sous-traitance ou partenariat), mais compte tenu de [I'état
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d’avancement de la mise en place des plates-formes, il ne sera pas obligatoire d'y faire
appel pour ce premier AAP.

Pour les AAP suivants en 2025 et 2026, les plates-formes de DIADEM devront étre
intégrées plus systématiquement dans les projets déposés.

2. Thématiques de I'appel et projets
attendus

2.1. Thématiques

L'objectif du PEPR DIADEM est de transformer durablement et en profondeur la maniere
d’aborder la Science des Matériaux en France afin d’accélérer notoirement son
développement par une synergie de thématiques scientifiques orchestrées par
I'intelligence artificielle, qui permet d'impacter chaque étape de la chaine de I'innovation
«de I'idée a I'objet ». C’est cette pluridisciplinarité de I'approche que ce premier AAP
souhaite promouvoir au travers de Projets Interdisciplinaires de Recherche a caractere
méthodologique adossés aux grandes thématiques scientifiques largement consolidées
par la communauté matériaux nationale.

Cet appel a projets comportera deux axes thématiques:

e Un axe thématique « Découverte accélérée de matériaux innovants et
durables pour un Green Deal » en amont des applications pour les grandes
transitions (vers des énergies et des transports décarbonés, vers un numérique
frugal, vers la médecine du futur). Ces propositions devront permettre de
consolider les méthodologies de découverte accélérée de nouvelles familles de
matériaux d’intérét en couplant si possible : des aspects de design numérique, de
synthese et caractérisation a haut-débit, et enfin de traitement des données par
intelligence artificielle. Ces propositions devront dans la mesure du possible
intégrer des contraintes de sobriété quant a l'utilisation de matiéres premieres
critiques (ou toxiques) qu'il s’agira autant que faire se peut de substituer.

¢ Un axe thématique « Accélération de la maitrise des procédés de synthese et de
mise en forme » visant a construire ou renforcer une souveraineté technologique
francgaise. L'objectif ici sera de proposer des projets d’accélération du
développement des procédés 1D, 2D, 3D, 4D, en particulier en combinant des
approches de simulation numérique, d'instrumentation et de monitoring in situ et
de traitement des données par intelligence artificielle. L'idée étant d'aller vers des
machines a autonomie accrue, voire autonomes et vers le jumeau numérique des
procédés de souveraineté.

Ces projets se situeront par conséquent au-dela des frontiéres disciplinaires. Comme |'a
montré I'exemple de la biologie, la construction d’une discipline nouvelle alliant science
des matériaux et science des données impose de dépasser les barrieres thématiques. Cet
AAP est donc l'opportunité de construire des consortia entierement nouveaux a la fois
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du point de vue thématique et organisationnel en s’appuyant sur le processus de
construction décrit en Annexe 1.

L’Appel a Projets pour des projets de recherche interdisciplinaires concernera deux axes
principaux:

Axe 1: projets de recherche interdisciplinaires sur la découverte accélérée de matériaux
dans un contexte de Green Deal.

Dans le cadre de cet axe seront privilégiés des projets interdisciplinaires associant la
conception numérique de matériaux (utilisation d’outils de simulation multi-échelles, de
I'ab initio a I'’échelle macroscopique par exemple), la synthese et la caractérisation a haut-
débit, le traitement des données obtenues par des approches d’intelligence artificielle.
Concernant la caractérisation des matériaux, les approches haut-débit concerneront la
composition chimique, la structure (en particulier Grands Instruments Soleil et ESRF), la
micro/méso-structure ainsi que les propriétés d’usage. Un des enjeux sera d’explorer des
diagrammes de phase complexes a la fois en termes de composition chimique et
d’assemblage (polyedre de coordination, ligands, ...). Pour ce faire, la modélisation multi-
échelle devra étre incluse dans la boucle d’optimisation au sein de laboratoires de plus
en plus autonomes. La robotisation des syntheses et des caractérisations in situ et post-
synthése est un des objectifs centraux des plateformes de DIADEM. L'adaptation de ces
outils a des problématiques scientifiques et technologiques focalisées sera un des enjeux
des projets sélectionnés. En synergie avec cette robotisation, le développement et
I'utilisation de capteurs associés a la caractérisation in situ ou operando est essentiel
pour l'acces au haut-débit et la collecte des volumes massifs de données associées a des
métadonnées, en particulier en conditions extrémes. S’appuyant sur l'automatisation
accrue des synthéses, une attention toute particuliere sera également portée a la
découverte de nouveaux matériaux nanostructurés, poreux, architecturés, composites,
hybrides, afin d’optimiser leurs propriétés structurales ou fonctionnelles. Le contrdle des
surfaces et interfaces dans ces multimatériaux sera un axe central. Au niveau de la
synthese, il s'agira de découvrir de nouvelles voies pour la réactivité chimique aux
interfaces par |'exploration d’espaces étendus, et éventuellement imprévus, de
précurseurs. Au niveau des propriétés, les effets de confinement et les transferts de
propriétés aux interfaces seront mis a profit pour générer des multi-matériaux a multi-
propriétés.

Au-dela de l'accélération de la découverte de nouveaux matériaux, le recours a
I'Intelligence Artificielle permettra d’inscrire la science des matériaux dans la réduction
des impacts environnementaux de notre secteur de recherche et développement. En
tout premier lieu, le développement de matériaux bio-inspirés, bio-sourcés et recyclables
devra s'inspirer des développements méthodologiques mis en ceuvre dans le domaine de
la biologie. De plus, le recours a des ressources non-critiques, la diminution des budgets
thermiques et la recyclabilité sont des challenges incontournables mais encore trop peu
abordés dans la recherche de nouveaux matériaux. Les projets sélectionnés devront
comporter cette dimension de développement durable et d’écoconception de
matériaux innovants. L'accélération de la découverte de nouveaux matériaux est une
premiere étape favorisant le scale-up de ces synthéses de laboratoire vers de nouveaux
procédés industriels plus rapides et a plus faibles impacts environnementaux. Tout en
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restant un PEPR exploratoire, DIADEM ne peut pas occulter cet aspect vital pour les
différentes transitions en cours.

Axe 2: projets de recherche interdisciplinaires sur I'accélération de la maitrise des
procédés de synthése et de mise en forme.

Cet axe vise a développer une approche holistique des procédés de synthése et de mise
en forme qui integre a la fois des approches de simulation numérique, d’instrumentation
in situ et operando, de traitement de données par intelligence artificielle pour tendre
plus rapidement a l‘optimisation des procédés complexes. La conception et le
développement de jumeaux numériques des procédés est le moyen de démontrer
I'efficience de cette démarche.

De nouvelles fonctionnalités émergeront des couplages aux interfaces au sein de
multimatériaux ce qui ajoute un degré de complexité supplémentaire et renforce donc
la nécessité de recourir a I'Intelligence Artificielle. Deux démarches seront privilégiées :
une approche bottom-up basée sur la consolidation d’architectures a partir de briques
de base et I'approche top-down utilisant des techniques de pixellisation de matériaux.

La premiere approche s’'appuiera sur trois voies: la Fabrication Additive, |'auto-
organisation, la réalisation de multi-couches. Les différentes méthodes de fabrication
additive sont clés pour élaborer des matériaux de différentes natures (métaux et alliages,
céramiques, polymeéres potentiellement bio-sourcés, composites) mais aussi de nouvelles
architectures (y compris a gradient de composition) et parfois méme évolutives sous
I'action d'un stimulus comme dans le cas de l'impression 4D. L'auto-organisation de
matériaux de morphologie et de tailles définies permet de contrdler les porosités a
différentes échelles, y compris nanométriques, ouvrant sur des domaines applicatifs
diversifiés. Les technologies de dépdét de couches minces depuis les couches
bidimensionnelles monoatomiques jusqu’aux couches épaisses ont atteint un grand
niveau de maturité, y compris concernant des matériaux inorganiques et hybrides
complexes. Les procédés de dépdt sont diversifiés pour étre adaptés a ces différentes
échelles. L'enjeu est désormais de développer des architectures multicouches obtenues
a partir de compositions différentes et/ou par des voies de dép6t complémentaires et/ou
des hybridations de procédés.

La seconde approche top-down, complémentaire de la premiere, consiste a localiser des
échantillons au sein de matériaux macroscopiques 3D ou 2D. C’est par exemple le cas
des techniques de lithographie ou d’ablation permettant de définir des zones d’intérét
au sein de matériaux a gradient. Une autre voie, non-destructive, consiste a recuire
localement un composé éventuellement amorphe pour produire des librairies
d’échantillons cristallisés en 2 ou 3 dimensions.

Les procédés privilégiés seront de préférence ceux qui s‘inscrivent dans une démarche
de sobriété en termes d'utilisation de ressources et également en termes d'impact
environnemental. De maniére générale, I'écoconception devra étre intégrée dans la
définition de procédés nouveaux et le cycle de vie des matériaux produits devra étre
analysé en détails.

Au sein des deux axes ci-dessus, les projets de recherche interdisciplinaires devront
adresser les thématiques scientifiques et techniques listées ci-dessous. Cette liste résulte
des enjeux déja rappelés, de la démarche construite des la soumission de DIADEM en
juillet 2021 et de la consultation trés large des communautés entre octobre 2022 et
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by

janvier 2023. Grace a la mobilisation de différentes instances, ce sont plus de mille
personnes qui ont participé a cette consultation.

Parmi les différentes possibilités de présentation de ces thématiques, les directeurs du
PEPR ont fait le choix de méthodologies dont le caractere générique peut couvrir des
applications diversifiées, en particulier au service des grandes transitions (vers les
énergies et transports décarbonés, vers un numérique frugal, vers des technologies pour
la médecine du futur). A lI'image de ce qui a présidé a la construction de DIADEM, la
diversité des matériaux et de leur fonctionnalité n‘est pas un probléme, c’est un atout.
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Thématiques scientifiques et techniques a adresser dans le cadre des Projets de Recherche
Interdisciplinaires (AAP DIADEM 2024)

Conception numérique

Conception numérique des matériaux et procédés
e modélisation a|’échelle atomique (DFT, Monte Carlo, dynamique moléculaire, ...)
e modélisation thermodynamique pour un contrdle des microstructures
e modélisation cinétique pour un contrdle du vieillissement
e optimisation topologique des structures
e modélisation des processus hors équilibre
e jumeaux numériques des procédés et des architectures
e calculs haut débit
Modélisation des propriétés des matériaux
e modélisation des propriétés électromagnétiques
e modélisation des propriétés de transport électrique et thermique
e modélisation des propriétés mécaniques et de la résistance a la corrosion
e couplages et transferts mécaniques, électriques, thermiques aux interfaces
e prédiction de propriétés encore non-mesurées

Procédés d'élaboration
Synthése haut-débit des matériaux et de mise en forme des matériaux (1D, 2D,
3D, 4D)
e criblage haut débit, automatisation et e capteurs & instrumentation haut débit des
robotisation des synthéses incluant les parametres procédés
analyses structurales et chimiques in situ e fabrication additive, ingénierie des
e capteurs haut débit des paramétres de surfaces synthése et intégration sécurisée
synthése : précurseurs, géométrie, de nano-objets
conditions thermodynamiques, pH e pixellisation des procédés
e matériaux 2D a gradients de composition et e la sobriété comme parameétre
de microstructure prépondérant dans le déploiement des
e matériaux 3D a gradients de composition et procédés
de microstructure par fabrication additive e contréle des interfaces et des interphases
e pixellisation par recvuit/irradiation localisés au sein de multi-matériaux
e matériaux a haute entropie e contrble des porosités multi-échelle
compositionnelle:  alliages  métalliques, e relations entre  microstructures et
composés inorganiques, polymeéres parameétres d'élaboration
e hybridation a I'échelle de la maille unitaire,
de la (nano-)particule et des assemblages
e matériaux biosourcés et bio-inspirés

Caractérisation des matériaux

e automatisation et robotisation des mesures

e capteurs haut débit de I'environnement des caractérisations

e caractérisations fonctionnelles

e caractérisations structurales multi-échelles

e imageries multi-échelles

e pixellisation des mesures (incluant les propriétés non locales comme la conduction ionique,
électronique, thermique)

e accélération des processus de dégradation et de leur caractérisation

Bases de données & Intelligence Artificielle

e fouille de données
e métamodeéles et métadonnées : conception, synthése, mise en forme, fonction
e descripteurs optimisés de la synthése a la propriété
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e analyse corrélative de données multiples et hétérogenes
e apprentissage par croisement de données hétérogenes
e base de données matériaux comme entrée des analyses de cycle de vie

2.2. Principales caractéristiques des projets

Les projets soumis devront s’‘intégrer dans la démarche générale du PEPR DIADEM. Des
recouvrements thématiques avec les autres PEPR (des stratégies nationales
d’accélération et exploratoires) sont évidemment souhaitables mais il s’agit de ne pas se
substituer aux projets soumis aux AAP de ces PEPR.

Les projets seront nécessairement collaboratifs, avec un minimum de deux, et un
maximum de cinq équipes de recherche différentes, issues d’au moins deux organismes
de recherche ou établissements d’enseignement supérieur et de recherche différents.
Les équipes de recherche des Projets Ciblés actuels de DIADEM pourront faire partie du
partenariat de ces projets. En plus des partenaires financés, les projets pourront tout a
fait inclure des partenaires internationaux apportant leur propre financement. Il en est
de méme pour des partenaires industriels qui ne peuvent pas prétendre a un
financement dans le cadre de ce PEPR exploratoire mais qui peuvent étre associés aux
projets.

Le montant de I'aide allouée a chaque projet sera compris entre 800 k€ et 1 M€. A titre
indicatif, le montant total d'aide alloué a ce premier AAP sera au maximum de 12 M€.

A titre indicatif également, la répartition entre les deux axes thématiques sera de |'ordre
2/3 pour l'axe thématique « Découverte accélérée de matériaux innovants et
durables pour un Green Deal » et 1/3 pour I'axe thématique « Accélération de la maitrise
de procédés de synthese et de mise en forme ».

La durée des projets sera au maximum de quatre ans.

Les propositions attendues devront :

- "Susciter et/ou accompagner la transformation de certains acteurs de la
recherche pour renforcer, en France, son attractivité, son rayonnement en Europe
et dans le monde, ainsi que son impact sur I'économie et la société” (cf. AAP «
PEPR Exploratoires »).

- Produire une recherche de qualité renforgant |'acquisition de connaissances
scientifiques disciplinaires et/ou interdisciplinaires pour répondre aux enjeux
actuels et a venir.

- Valoriser la recherche et l'innovation produites par le collectif impliqué, afin
d’accompagner les transitions souhaitées par DIADEM et au-dela.

- Intégrer le partage des données, résultats et connaissances dans une logique de
science ouverte.
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- Participer aux événements scientifiques qui seront organisés par le programme
DIADEM.

- Respecter les régles sur la parité et |la diversité des générations, d’éthique ainsi que
les conventions diverses applicables aux projets de recherche (ex. Ressources
biologiques — convention de Nagoya).

- Favoriser la formation par la recherche en impliquant des étudiants (tous niveaux).

- Prévoir des codirections en cas de proposition de thése ou de post-doctorat avec
deux encadrants issus d'unités de recherche ou d’établissements différents,
lorsque cela est pertinent.

2.3. Partenaires

Les bénéficiaires des aides sont les organismes de recherche et les établissements
d’enseignement supérieur et de recherche. Les entreprises et les établissements
étrangers pourront avoir le statut d’Etablissement partenaire dans les projets mais ne
bénéficieront pas de financement au titre de cette participation. La collaboration
internationale est tout a fait envisageable.

3. Examen des projets proposés

3.1. Procédure de sélection

Les principales étapes de la procédure pour la premiere phase de I’AAP sont les suivantes

e Dépobt des dossiers de soumission sur le site dédié de I'ANR ;

e Examen de la recevabilité des dossiers par I’ANR, selon les critéres explicités au §
3.2;

e Les dossiers déposés pour cette premiere phase devront décrire :
o L'état del'art et les opportunités que représentent le projet ;
o Le projet scientifique envisageé avec ses étapes clés et ses livrables;

o Les partenaires (existants ou a identifier) nécessaires a la réalisation du
projet et requis pour une synergie ;

o Le budget global du projet et I'aide demandée ;

et contenir:
o Les 5 meilleures publications des équipes concernées durant les trois
dernieres années en lien direct avec le projet ;

o Des curriculum vitae courts des investigateurs principaux.
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e L'analyse de ces dossiers sera confiée aux directeurs du PEPR. Ceux-ci
présélectionneront les consortia par axe thématique. Si nécessaire, ils faciliteront
le regroupement de consortia. lls formuleront, le cas échéant, des
recommandations quant au contenu des projets qui seront évalués en seconde
phase.

A l'issue de la premiere phase, la seconde phase de I’AAP sera enclenchée: les porteurs
des propositions retenues a l'issue du travail préparatoire et de construction de la
premiere phase (réponse fin juillet 2023) devront rédiger et soumettre un dossier détaillé
comprenant un document scientifique et un document administratif et financier (cf.
date page 5).

L’ANR évaluera la recevabilité des propositions détaillées soumises (cf. § 3.2) avant de les
soumettre a un comité d’évaluation international et indépendant. Ce comité pourra
recourir, le cas échéant, a des expertises externes et procéder a une audition des
porteurs de projets s'il le juge nécessaire.

A l'issue de ses travaux, le comité international d’évaluation remettra aux co-directeurs
du PEPR DIADEM un rapport comprenant :

1) Les notes et commentaires attribués aux projets évalués selon les criteres indiqués
au § 3.3.

2) La liste des projets que le comité aura sélectionné pour financement en raison de
leur qualité, évaluée sur la base des critéres indiqués au § 3.3.

3) La liste des projets que le comité propose de ne pas financer en raison d'une
qualité qu'il juge insuffisante sur au moins |'un des criteres indiqués au § 3.3.

Chaque projet évalué fera I'objet d'un argumentaire justifiant de sa position sur I'une des
deux listes. Le comité pourra formuler un avis sur le montant des financements
demandés.

Sur la base de la liste classant les propositions soumises selon les criteres d’évaluation de
I'appel, les co-directeurs du PEPR proposent au Secrétariat Général Pour I'Investissement
la désignation des projets qui pourraient étre financés et le montant qui pourrait leur
étre définitivement attribué. Le Premier ministre, apres avis du SGPI, arréte la décision
concernant les bénéficiaires et les montants accordés. Chaque projet fait I'objet d'un
contrat entre I'’ANR et I'Etablissement coordinateur du projet, détaillant les obligations
réciproques des parties.

Les membres du comité de sélection ainsi que les experts externes sollicités s'engagent
a respecter les régles de déontologie et d'intégrité scientifique établies par I’ANR. La
charte de déontologie de I’ANR est disponible sur son site internet. L’ANR s’assure du
strict respect des regles de confidentialité, de I'absence de liens d'intérét entre les
membres du comité ou experts externes et les porteurs et partenaires des projets, ainsi
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que de l'absence de conflits d’intéréts pour les membres du comité et experts externes.
En cas de manquement d0Oment constaté, ’ANR se réserve le droit de prendre toute
mesure qu’elle juge nécessaire pour y remédier. La composition du comité de sélection
sera affichée sur le site de publication de I'appel a projets a I'issue de la procédure de
sélection.

3.2. Criteres de recevabilité

IMPORTANT

Les dossiers ne satisfaisant pas aux critéres de recevabilité ne seront pas soumis au
comité d'évaluation et ne pourront en aucun cas faire I'objet d’un financement.

Premiére phase :

1) La lettre d’intention (5 pages maximum - cf. modele fourni sur la page de
publication de I'appel, rédigée en francais) doit étre déposée sur le site de
soumission de I’ANR avant la date et I’'heure de cl6ture de la premiere phase (cf.

page 4).

Seconde phase :

1) Sur proposition d’éventuels regroupements thématique et/ou de consortium, le
dossier de soumission du projet doit étre déposé complet sur le site de ’ANR avant
la date et I'heure de cl6ture de I'appel a projets. Plus précisément, i) le document
scientifique, ii) le document administratif et financier en format Excel, iii) le
document administratif et financier signé par chaque Etablissement partenaire et
scanné en format PDF doivent étre déposés sur le site de soumission de I’ANR
avant la date et I'heure indiquées en page 4.

2) Le document scientifique du projet (max. 20 pages + annexe max. 10 pages, rédigé
en anglais) doit impérativement suivre le modéle disponible sur le site internet de
I'appel a projets et étre déposé au format PDF non protégé.

3) Les projets seront nécessairement collaboratifs, avec un minimum de deux et un
maximum de cinqg équipes de recherche différentes, financées dans le cadre de

I'appel.

4) Les équipes de recherche seront issues d’au moins deux organismes de recherche
ou établissements d’enseignement supérieur et de recherche différents.

5) Un méme responsable scientifique ne pourra étre porteur que d'un seul projet et
ne doit pas étre porteur d’'un des projets ciblés actuels de DIADEM.
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6) Le projet aura une durée maximale de 4 ans.

7) Le montant minimum de l'aide demandée sera de 800k€, le montant maximal
d'aide demandée sera de TM£.

8) Sont exclus les projets qui causeraient un préjudice important du point de vue de
I'environnement (application du principe DNSH - Do No Significant Harm ou «
absence de préjudice important ») au sens de I'article 17 du réglement européen
sur la taxonomie.

3.3. Criteres d’évaluation

a) Lettre d'intention

e Le dossier proposé doit entrer dans le champ de I'appel décrit au § 2.1;

e Le dossier doit répondre a un des deux axes définis au § 2.1;

e Le Responsable du projet doit &tre reconnu pour ses travaux antérieurs;

e Qualité et complémentarité du consortium pour répondre aux enjeux ciblés;

e Place de la formation par la recherche.

b) Projets de recherches pour financement

Pour I'évaluation finale des projets, les critéres d’évaluation sont donnés a titre indicatif
pour orienter les porteurs lors de la rédaction de leur dossier de réponse a I’AAP.

1) Excellence et ambition scientifique :

Clarté des objectifs et des hypotheses de recherche;

Caractere novateur, ambition, originalité, rupture méthodologique ou
conceptuelle du projet par rapport a I'état de I'art;

Pertinence de la méthodologie.

2) Qualité du consortium, moyens mobilisés et gouvernance:

Compétence, expertise et implication du responsable du projet: capacité a
coordonner des consortia pluridisciplinaires et ambitieux, parcours
académique, reconnaissance internationale;

Qualité, complémentarité et nouveauté du consortium scientifique au regard
des objectifs du projet;

Adéquation entre les moyens humains et financiers mobilisés (y compris ceux
demandés dans le cadre du projet) par rapport aux objectifs visés ;

PEPR DIADEM AAP « Dispositifs intégrés pour I'accélération du DEploiement de Matériaux Emergents » Page 17 sur 41



e Pertinence du calendrier (hnotamment dans le cadre de projets longs), gestion
des risques scientifiques et solutions alternatives, crédibilité des jalons
proposes;

e Pertinence et efficacité de la gouvernance du projet (pilotage, organisation,
animation, mise en place de comités consultatifs, etc.).

3) Impact et retombées du projet:

e Capacité du projet a répondre aux enjeux de recherche de I'axe thématique
choisi;
e Impacts économiques et sociétaux, contribution au développement de

solutions en réponse aux enjeux des domaines prioritaires du PEPR
Exploratoire;

e Stratégie de diffusion (in itinere et ex post) et de valorisation des résultats,
adhésion aux principes FAIR, Open Science et promotion de la culture
scientifique.

4. Dispositions générales pour le
financement

4.1. Financement

Les appels financés au titre du PEPR présentent un caractere exceptionnel et se
distinguent du financement récurrent des établissements universitaires ou de recherche.

Les financements alloués représentent des moyens supplémentaires destinés a des
actions nouvelles. lls pourront permettre le lancement de projets de recherche
innovants, et financer, par exemple, I'achat d’équipements ainsi que des dépenses de
personnel affecté spécifiquement a ces projets et de fonctionnement associé.

Les dépenses éligibles sont précisées dans le reglement financier relatif aux modalités
d’attribution des aides de I'action PEPR. Le soutien financier sera apporté sous la forme
d’'une dotation, dont le décaissement est effectué par I’ANR pour I'Etablissement
coordinateur du projet, selon I'échéancier prévu dans le contrat attributif d’aide, sur la
durée du projet.

4.2. Accords de consortium

Un accord de consortium, qui peut étre constitué d'un ensemble d’accords entre
I'Etablissement coordinateur et chacun des Etablissements partenaires individuellement,
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précisant les droits et obligations de chaque Etablissement partenaire, au regard de la
réalisation du projet, devra étre fourni par I'Etablissement coordinateur dans un délai
maximum de 12 mois a compter de la date de signature du contrat attributif d’aide. En
cas d’accords multiples, I’Etablissement coordinateur se porte garant dans ce cas de la
cohérence (absence de clauses contradictoires) de cet ensemble d’accords.

L’ensemble des Etablissements partenaires qui affectent des moyens au Projet sont
signataires de cet/ces accords méme s’ils ne bénéficient pas d’'une quote-part de l'aide.

Cet accord précise notamment selon la typologie des projets financés :

e Les modalités de valorisation des résultats obtenus au terme des recherches, et
de partage de leur propriété intellectuelle ;

e La répartition des taches, des moyens humains et financiers et des livrables ;
e Le régime de publication [ diffusion des résultats ;

e La gouvernance, en précisant notamment le nom du responsable du projet pour
I'Etablissement coordinateur ;

e La valorisation des outils et/ou produits pédagogiques numériques réalisés.

L’Etablissement coordinateur envoie directement une copie de cet accord, ainsi que
celles de ses éventuels avenants, a I’ANR.

Cet accord permettra d'évaluer I'absence d'une aide indirecte octroyée aux Entreprises
par I'intermédiaire des établissements d’enseignement supérieur et/ou de recherche.

L’absence de ce document pourra conduire a la cessation du financement du projet et a
I"application des dispositions prévues a |'article 6.6 (suspension et reversement de |'aide).

L'élaboration d’un accord de consortium n’est pas nécessaire s'il existe déja un contrat-
cadre contenant les dispositions ci-dessus liant les Etablissements partenaires. Une copie
de ce contrat-cadre ou une attestation devra étre transmise avant la signature du contrat
attributif d’aide. A I'expiration dudit contrat, si celui-ci n‘est pas reconduit, I'accord de
consortium sera alors requis.

4.3. Science ouverte

Dans le cadre de la contribution de I’ANR a la promotion et a la mise en ceuvre de la
science ouverte, et en lien avec le Plan national pour la science ouverte au niveau frangais
(PNSO) et le Plan S au niveau international, les bénéficiaires de la subvention France 2030
s'engagent a garantir le libre acces immédiat aux publications scientifiques évaluées par
les pairs et a adopter, pour les données de recherche, une démarche dite FAIR (Facile a
trouver, Accessible, Interopérable, Réutilisable) conforme au principe « aussi ouvert que
possible, aussi fermé que nécessaire ». Ainsi, toutes les publications scientifiques issues
de projets financés dans le cadre des PEPR, seront rendues disponibles en libre acces sous
la licence Creative Commons CC-BY ou équivalente, en utilisant I'une des trois voies
suivantes :
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¢ Publication dans une revue nativement en libre acces ;

e Publication dans une revue par abonnement faisant partie d'un accord dit
transformant ou journal transformatif' ;

e Publication dans une revue a abonnement. La version éditeur ou le manuscrit
accepté pour publication sera déposé dans l'archive ouverte HAL par les auteurs
sous une licence CC- BY en mettant en ceuvre la Stratégie de non-cession des
droits (SNCD), selon les modalités indiquées dans les conditions particulieres de
la décision ou convention de financement.

De plus, I'Etablissement coordinateur s'‘engage a ce que le texte intégral de ces
publications scientifiques (version acceptée pour publication ou version éditeur) soit
déposé dans |'archive ouverte nationale HAL, au plus tard au moment de la publication,
et a mentionner la référence ANR du projet de recherche dont elles sont issues.

L’ANR encourage a déposer les pré-prints dans des plates-formes ouvertes ou archives
ouvertes et a privilégier des identifiants pérennes ou uniques (DOI ou HAL Id, par
exemple). Par ailleurs, ’'ANR recommande de privilégier la publication dans des revues
Ou ouvrages nativement en acces ouvert?.

Enfin, I'Etablissement coordinateur s’engage a fournir dans les 6 mois qui suivent le
démarrage du projet, une premiere version du Plan de Gestion des Données (PGD) selon
les modalités indiquées dans le contrat attributif d’aide.

5. Modalité de soumission a ’'AAP

5.1. Contenu du dossier de soumission

Le dossier de soumission devra comporter I'ensemble des éléments nécessaires a
I’évaluation scientifique et technique du projet. Il devra étre déposé avant la cléture de
I'appel a projets, dont la date et I'heure sont indiquées page 4.

IMPORTANT

Aucun élément complémentaire ne pourra étre accepté apres la cléture de I'appel a
projets dont |la date et I’heure sont indiquées page 4.

Le dossier devra étre déposé sur le site de soumission dont I'adresse est mentionnée page
4. Afin d’accéder a ce service, il est indispensable d’obtenir au préalable I'ouverture d'un

1 Définition d’accord dit transformant ou journal transformatif : https://www.coalition-s.org/fag-
theme/publication-fees-costs-prices-business-models/

2 Le site DOA] (https://doaj.org/) répertorie les revues scientifiques dont les articles sont évalués par les
pairs et en libre acces. Le site DOAB (https://www.doabooks.org/) fait de méme pour les monographies.
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compte (identifiant et mot de passe). Pour obtenir ces éléments, il est recommandé de
s'inscrire le plus tét possible.

Dans un premier temps, la lettre d’intention de 5 pages est constituée d'un document
technique rédigé en frangais comprenant une description du projet envisagé selon le
format fourni avec en annexes les moyens financiers (coit complet et aide demandée),
la liste des cinq meilleures publications scientifiques des équipes concernées et les
courts CV des investigateurs principaux.

Le modéle de document technique est accessible a partir de la page web de publication
du présent appel a projets (voir adresse page 4).

Dans un second temps, pour les candidatures sélectionnées, le dossier de soumission
complet est constitué de trois documents intégralement renseignés :

1) Le « document scientifique », d’'une longueur maximum de 20 pages, rédigé en
anglais, comprenant une description du projet envisagé, selon le format fourni,
complété par une annexe (10 pages maximum) incluant la liste des publications
scientifiques des trois dernieres années des chercheurs/équipes proposant le
projet;

2) Le « document administratif et financier », qui comprend la description
administrative et budgétaire du projet et integre les lettres d’engagement ;

Les éléments du dossier de soumission (document administratif et financier au format
Excel /| modeles de document scientifique et de lettre d’engagement au format Word)
seront accessibles a partir de la page web de publication du présent appel a projets (voir
adresse page 4).

5.2. Procédure de soumission

Les documents du dossier de soumission devront étre transmis par le responsable de la
lettre d’intention, puis, si retenu dans un second temps du projet :

SOUS FORME ELECTRONIQUE impérativement :
e Avant la date de cl6ture indiquée page 4 du présent appel a projets;
e Sur le site web de soumission selon les recommandations en 5.3.

L'inscription préalable sur le site de soumission est nécessaire pour pouvoir soumettre un
projet.

Seule la version électronique des documents de soumission présente sur le site de
soumission a la cloture de I'appel a projets est prise en compte pour I'évaluation.

UN ACCUSE DE RECEPTION, sous forme électronique, sera envoyé au responsable du
projet lors du dépot des documents.
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NB : La signature des lettres d’engagement permet de certifier que les partenaires du
projet sont d’accord pour soumettre le projet conformément aux conditions décrites
dans le document administratif et financier ainsi que dans le document scientifique et
ses éventuelles annexes.

5.3. Conseils pour la soumission

Il est fortement conseillé:

D’ouvrir un compte sur le site de soumission au plus tot;

De ne pas attendre |la date limite d’envoi des projets pour la saisie des données en
ligne et le téléchargement des fichiers (attention: le respect de I'heure limite de
soumission est impératif) ;

De vérifier que le document déposé dans l'espace dédié « documents de
soumission » soit complet et corresponde aux éléments attendus;

De consulter régulierement le site internet dédié au programme, a l'adresse
indiquée page 1, qui comporte des informations actualisées concernant son
déroulement;

De contacter, si besoin, les correspondants par courrier électronique, a I'adresse
mentionnée page 4 du présent document.
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ANNEXE 1 - PROCESSUS DE CONSTRUCTION

Pour les deux phases de I’AAP, les projets devront s’intégrer dans le schéma ci-dessous.
Le budget total alloué pour 2024 étant de 12M€ et chaque projet financé se situant dans
la fourchette 800k€-1M£, le nombre de projets financés sera entre 12 et 15. L'objectif est
qu’environ 2/3 de ces projets soient consacrés a l'accélération de la découverte de
matériaux et 1/3 a I'accélération des procédés. Le recours a I'lA a toutes les étapes de ces
processus d’accélération sera un critére déterminant dans la sélection des projets.

DIADEM : PROJETS DE RECHERCHE INTERDISCIPLINAIRES 2024

Découverte accélérée de Accélération de la maitrise des
matériaux innovants et durables procédés de synthése
dans un contexte de « GREEN DEAL » et de mise en forme

Conception numérique Simulation des procédés

Instrumentation des procédés
en temps réel et operando

Synthése haut-débit

Caractérisation haut-débit Caractérisation haut-débit
des matériaux des procédés

[ THEMATIQUES SCIENTIFIQUES ]

Projets Interdisciplinaires de Recherche (PRI) souhaités dans le cadre de ’'AAP
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ANNEXE 2 - LISTE ET RESUMES DES PROJETS CIBLES DU PROGRAMME
DIADEM

DIAMOND : Bases de Données, outils d’Intelligence Artificielle, de Modélisation et d’OptimisatioN
pour le Design Numérique de matériaux

Résumé : L'objectif principal de ce projet ciblé est de mettre en place une infrastructure
numérique pour accélérer le développement des matériaux. Elle est basée d'une part sur une
plateforme dédiée aux codes de simulation aux différentes échelles et aux workflows pour
|"automatisation de séries de calculs, dont les calculs a haut débit et le traitement des résultats
par intelligence artificielle (IA) et d’autre part sur une infrastructure de bases de données venant
a la fois des expériences et des simulations. Pour chacune de ces infrastructures, des cas d‘usage
issus des projets ciblés en cours ont été identifiés pour servir d’exemple et s'assurer de
I'adéquation avec les besoins des utilisateurs, ils concernent les projets MOF-learning, ESRF et
FastNano. Un démonstrateur utilisant ces deux infrastructures sera également développé, il sera
consacré au développement par apprentissage machine de potentiels interatomiques pour les
simulations a |’échelle atomique. Les cahiers des charges de ces infrastructures et ce
démonstrateur seront établis en s’appuyant sur des groupes de travail avec des représentants des
principaux laboratoires concernés. La plateforme codes et workflows sera développée et
déployée au meso-centre de calcul GRICAD et l'infrastructure de bases de données sera déployée

au TGCC.

ESRF : Caractérisation Accélérée par rayons X des Matériaux aux lignes de lumieres CRD francaises
de I'ESRF

Résumé : Grace a la profondeur de pénétration des rayons X de haute énergie de la nouvelle
source EBS de I'ESRF, les lignes de lumiéres des CRG frangaises offrent a 150 laboratoires francais
une caractérisation multi-échelle a haute résolution par diffraction, diffusion ou spectroscopie
d’absorption. Elles développent des environnements échantillon pour les mesures in situ et
operando. Les propositions d’expérience sont sélectionnées 2 fois par an par les comités
scientifiques communs avec SOLEIL, et ceux de I'ESRF. Le temps de faisceau peut aussi étre acheté
par les entreprises privées. Le programme PEPR DIADEME vise a accélérer la découverte et
I'optimisation des matériaux fonctionnels ou de structure en rendant les expériences plus rapides
et en améliorant l'efficacité du traitement des données. Fortes de leur expérience en

caractérisation de matériaux avancés, 4 des lignes CRG proposent de réaliser le projet
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DIADEM/ESRF : D2AM (BMO02) et IF (BM32) en utilisant la diffraction et la diffusion des rayons X en
chimie, physique, traitement des surfaces et des matériaux, y compris ceux du patrimoine ; FAME-
UHD (BM16) et FAME-PIX (BM30) pour la spectroscopie et la spéciation en biologie, chimie,

sciences de |I'environnement et géosciences.

Grace aux performances renouvelées des équipements (projet Equipex+ MAGNIFIX), les temps de
comptage vont se réduire avec |'amélioration du faisceau et de la détection. L'étape limitante
deviendra alors la manipulation des échantillons. L'automatiser plus complétement, comme le
criblage, la mesure et la gestion de données, permettrait d’augmenter le débit d'échantillons
caractérisés. Des opportunités en ce sens ont été identifiées sur les 4 lignes, oU des passeurs
d’échantillons robotisés pourraient gérer des centaines d’échantillons (SAXS-WAXS et GISAXS-
GIWAXS sur D2AM, instruments LaueMAX et GMT (XRR, GIXRD) sur IF). En paralléle, de nouveaux
dispositifs operando (réacteurs ou microréacteurs HPHT, (électro)chimiques, four, champs
électriques) utilisant des détecteurs plus rapides constituent une autre voie d’accélération des
études, en particulier pour la caractérisation par XAS (FAME-UHD et FAME-PIX), ou le criblage des
conditions d’élaboration par SAXS (D2AM).

L'accélération résultera aussi de la mise en place d’une nouvelle génération de détecteurs 2D
résolus en énergie, oU chaque pixel enregistre un spectre : de tels détecteurs a pixels seront
développés pour les spectres Laue (IF) ou XAS sur des échantillons ultra-dilués (sub ppm : FAME-
UHD). Ainsi équipées, ces 4 lignes de lumiére F-CRG rempliront les conditions de caractérisation

rapide requises pour prendre part au « open discovery hub » proposé par le programme DIADEME.

Avec |'arrivée de I'imagerie 3D a haute résolution et des détecteurs 2D rapides, les TGIR du monde
entier subissent un “déluge de données”, et les outils numériques existants doivent étre adaptés
pour y faire face. Dans ce contexte, I'Intelligence Artificielle (IA) va permettre I'analyse en série

de données massives et complexes, et la caractérisation des matériaux a I'échelle nanométrique.

Ces taches requiérent des compétences numériques spécifiques auxquelles les scientifiques de
ligne devront étre formés par des spécialistes d’IA. Les processus de traitement et d’analyse des
grands jeux de données doivent interagir si I’on veut assurer l'interopérabilité demandée par les
utilisateurs. Ces nouvelles compétences seront mutualisées entre les lignes de lumiére et au sein

du programme DIADEME afin de croiser les idées et les pratiques.
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Afin de répondre aux objectifs de caractérisation rapide de DIADEME, le mode d'acceés actuel aux
lignes, qui est semestriel, s’avérera peut-&tre insuffisant. Un dernier objectif du projet
DIADEM/ESRF sera de voir si d’autres modes, tel les BAG (expériences allouées par bloc en bio-
cristallographie), pourraient étre adaptés a la communauté des matériaux avancés tout en

respectant les exigences de qualité scientifique.

METSA SET-DIA : AMéliorer des Expérience de Tomographies électroniquéS a balayage en
utilisant des détecteurs a électrons directs et des Algorithmes innovants

Résumé : DIADEM a pour mission d’accélérer le développement de nouveaux matériaux en France,
en combinant de fagon intégrée modélisation, simulation numérique, méthodologies associées a
I'intelligence artificielle (IA), technologies de synthése/criblage et caractérisation a haut débit.
METSA contribue a la réalisation de cette mission en optimisant et développant trois techniques
de Tomographie dans un microscope électronique a transmission en mode Balayage (Scanning
Electron Tomography : SET), de fagon a ce qu’elles soient plus rapides, performantes et
automatiques. Les trois SETs choisies sont complémentaires et ont plusieurs points en commun :
EELS-SET pour la caractérisation tridimensionnelle (3D) chimique a I'échelle nanométrique (EELS :
Energy Electron Loss Spectroscopy), Nano-SET et Ptycho-SET pour la caractérisation structurale
respectivement a I'échelle nanométrique et atomique. METSA s’appuiera sur (1) les équipements
et le savoir-faire présents soit sur la PlateForme de NanoCaractérisation (PFNC) de Minatec au
CEA-Grenoble, soit sur ceux de I'institut NEEL (NEEL) a Grenoble, (2) de nouveaux équipements
achetés soit dans le cadre de METSA soit en dehors de DIADEM (installation d'un nouveau
microscope basse tension, début 2023 au CEA, et installation d’un nouveau microscope courant
2022 a NEEL). Deux des techniques SET proposées (EELS-SET et Nano-SET) sont déja bien
maftrisées a la PFNC et le projet METSA permettra de les accélérer et automatiser en (i) utilisant
un nouveau type de caméra a détection directe d'électrons (DeD : Direct Electron Detector), sans
bruit et sensible a un seul électron et avec une résolution temporelle, (ii) en améliorant les
techniques numériques de reconstruction d'images 3D en utilisant les concepts d’Apprentissage
Profond (Deep Learning, DL) et de parcimonie, (iii) en optimisant la gestion et le traitement
numérique de grandes données expérimentales (utilisation de clusters ou de cartes graphiques).
Le troisieme SET, le ptycho-SET, est totalement nouveau mais c’est en fait une association des
techniques de tomographie et de ptychographie-2D qui utilisera des méthodes trés similaires

(méme détecteur, méme balayage, techniques de traitement numériques ...) aux deux autres SETs.
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Cette association ‘tomo-ptycho’ a déja été démontrée dans le cas des rayons-X mais avec une
résolution de 'ordre du nanométre alors que dans le cas de METSA, et donc des électrons, une
résolution al’échelle atomique de quelques picometres devrait étre obtenue. Disposer d’outils de
caractérisation rapides et semi-automatiques pour déterminer la structure et la chimie des
matériaux devraient fortement aider a la conception et |’'élaboration de nouveaux matériaux aux
propriétés améliorées. En guise de démonstration, les techniques développés seront bien sOr

appliquées a une sélection de matériaux élaborés dans le cadre de DIADEM.

En s’appuyant sur les outils et les infrastructures mis en place dans les différentes plateformes de
DIADEM, les développements réalisés dans METSA seront accélérés et optimisés et les savoir-faire
et les connaissances acquis pourront étre rapidement diffusés a I’échelle nationale grace aux
échanges avec l'infrastructure de Recherche (IR) frangaise METSA (Microscopie Electronique a
Transmission et Sonde Atomique). Pour souligner le rapprochement entre ce sous-projet de
DIADEM et I'IR METSA, le méme nom a été choisi. Lorsque METSA est en gras, le mot fait référence

au sous-projet de DIADEM.

SOLEIL : Plateforme pour la Caractérisation Accélérée a Haut Rendement des Matériaux a SOLEIL
Résumé : Caractérisation accélérée des matériaux a SOLEIL

SOLEIL offre une grande variété de techniques expérimentales et d’environnements échantillons
pour la caractérisation multimodale des matériaux. Dans le projet PEPR DIADEM, cet arsenal
expérimental sera porté a un nouveau degré d'efficacité scientifique pour une caractérisation a
haut débit. Les différentes lignes de lumiére oU cette stratégie semble la plus adaptée sont :
ANATOMIX, ANTARES, CASSIOPEE, CRISTAL, DIFFABS, GALAXIES, HERMES, MARS,
NANOSCOPIUM, PUMA, PX2, PSICHE, ROCK, SEXTANTS, SWING and TEMPO.

Vers la caractérisation a haut débit

Différentes actions sont prévues a SOLEIL pour répondre aux besoins du projet DIADEM vers une

caractérisation a haut débit :

i) Un nouveau flux de travail (workflow) combinera différentes expériences sur une méme classe

d’échantillons aidées par une analyse de données en ligne et une stratégie de modélisation guidée
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par I'lA. Le flux de travail générera un identificateur digital unique (DOI) qui sera sauvegardé avec

les données.

ii) Des changeurs d’échantillons rapides utilisant notamment des bras robotiques seront
progressivement déployés sur les stations expérimentales avec la possibilité dans un plus long

terme d’automatiser le transfert d’échantillons sous ultra vide.

iii) Une nouvelle génération de détecteur pixelisé 2D sera développée dans le projet avec une
grande surface sensible, un traitement de données intégré rapide, et une synchronisation

optimisée avec les équipements des lignes de lumiére.

iv) La réduction automatique des données sera implémentée directement a la sortie des
détecteurs utilisant des logiciels embarqués sur des cartes GPU et assistés par I'lA. Par ailleurs, des
outils puissants de réduction et analyse des données seront mis a la disposition des utilisateurs

ainsi des codes avancés de simulation numérique.

v) Le mode rapide d’acquisition continue des données (FLYSCAN) sera généralisé sur les

différentes stations expérimentales.

vi) De nouveau modes d’accés aux lignes de lumiéres sont prévus comme les BAG (Block allocation
Group) afin de fournir du temps de faisceau fréquent et garanti a un consortium d‘utilisateurs, ou

des hubs d’acceés spécifiques.

LIBELUL: LIBS pour I'analyse élémentaire haut débit

Résumé: Le développement accéléré des matériaux par I'usage de l'intelligence artificielle tel que
proposé dans le projet PEPR DIADEME requiert le développement d’outils d’analyse haut débit
afin d’alimenter les bases de données utilisées. Dans ce cadre, I'analyse élémentaire peut étre
effectuée a l'aide de la technologie LIBS (Laser Induced Breakdown Sprectroscopy) dont le
principe consiste a analyser le spectre d’émission de fluorescence du plasma induit par I'ablation
du matériau a analyser par une impulsion laser. Cette technique permet ainsi de détecter les
différents constituants de matériaux trés divers (métaux, isolants, polymeéres...) avec un trés bon
niveau de sensibilité pouvant descendre a quelques ppm pour certains éléments et est tout a fait
adaptée a la stratégie du projet DIADEME. Le projet LIBELUL vise a développer deux expériences
« plateformes » exploitant la technologie LIBS. La premiére plateforme consistera a la mise en
place d'une cartographie élémentaire sur de trés grandes surfaces avec un pas de mesure de 30
Em, nécessitant de viser la trés haute cadence laser (jusqu’au kHz). L'imagerie sera couplée sur

une unique expérience a de la spectroscopie RAMAN et de Luminescence. En effet, la
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spectroscopie RAMAN informe sur les aspects structuraux alors que la spectroscopie de
Luminescence peut également informer sur les propriétés optiques d'un grand nombre
d'impuretés dans leur environnement ainsi que certains défauts. L'usage de lintelligence
artificielle sera également exploité pour la détection automatique des éléments majeurs et
I'amélioration du rapport signal a bruit afin d’accélérer également le traitement des données
brutes. Si la premiere plateforme prévoit de recevoir les matériaux a analyser, la seconde
plateforme LIBS prévoit au contraire d‘aller sur le lieu de synthése haut débit de matériaux. Il s'agit
donc de développer une plateforme LIBS mobile et adaptable pouvant étre opérée sur site. Cette
seconde plateforme présentera les meilleures performances combinant sensibilité et
reproductibilité et aura vocation a étre facilement opérable. Ces deux plateformes viendront

enrichir les outils d’analyse élémentaire haut débit du projet DIADEME.

ADAM : Design Accéléré de Matériaux Architecturés

Résumé : Avec une demande grandissante de matériaux multifonctionnels aux propriétés
optimisées, |'approche usuelle de design de matériaux qui optimise leur chimie et leur
nanostructure est intéressante mais atteint ses limites. Pour les dépasser, une approche
complémentaire s‘aveére pertinente et consiste a tirer parti de ['échelle supérieure, la
mésostructure, dans laquelle I'architecture du matériau peut étre pilotée par hybridation et/ou
optimisation de la géométrie. Cette démarche nécessite le recours a des procédés d’élaboration
et de mise en forme des matériaux innovants, comme l'impression 3D ou 4D. En profitant des
avancées récentes sur lintelligence artificielle et la fouille de données, le projet ADAM
(Accelerated Design of Architectured Materials) se propose de découvrir de nouveaux matériaux
architecturés (i) aux mesostructures optimisées pour des propriétés multifonctionnelles
augmentées, (ii) qui représentent de réelles ruptures au regard des solutions matériaux existantes,
(iii) en accélérant ce processus de design d'un facteur dix. La preuve de concept globale sera mise
en évidence avec trois matériaux architecturés imprimés, en phase avec les problématiques
majeures de la transition énergétique et du changement climatique. lls sont d’intéréts particuliers
dans le domaine de I"énergie, du transport de biens et de personnes ou bien encore de la santé.
Pour les deux premiers systémes architecturés, métalliques, nous optimiserons leur mise en forme,
leurs mesostructures et leurs propriétés thermiques (conductives et radiatives) et mécaniques
(élasto-plastiques) en couplant (1) imagerie 3D in operando en temps réel sur dispositif de
fabrication additive instrumenté, (2) imagerie 3D in situ en temps réel au cours de la déformation

des architectures produites, (3) modélisation numérique avancée en science des matériaux et en
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optimisation de structures, et (4) techniques issues de la fouille de données et de l'intelligence
artificielle. Le troisiéme systéme sera un systéme bio-sourcé hydrophile élaboré par impression et

optimisé pour atteindre des propriétés hygromorphes nouvelles.

A-DREAM : Développement accéléré de matériaux résistants a la corrosion

Résumé: L'objectif du projet A-DREAM est de développer une approche générique pour accélérer
la découverte de matériaux et revétements résistants a la corrosion dans des environnements
séveres. Pour cela, le projet A-DREAM propose une approche intégrée mettant en oeuvre : (i) la
conception numérique de matériaux/revétements, (ii) la synthése de ces matériaux a haut débit
et (iii) la mise en oeuvre de tests de corrosion également accélérés. Via I'approche numérique qui
comprendra fouille de données, approche thermodynamique type CALPHAD, et modélisation de
la corrosion, une large gamme de matériaux et de revétements sera évaluée pour en extraire des
compositions ciblées vis-a-vis de |'application corrosion. Ces matériaux seront ensuite élaborés
via un procédé de PVD combinatoire permettant la synthése rapide de nombreuses compositions
chimiques déposées en couche mince sur des substrats verre. En paralléle, des matériaux de type
AHE (alliages haute entropie) seront également élaborés dans le cadre du projet ciblé DIAMS (par
voie conventionnelle ou par fabrication additive combinatoire) pour étre également testés dans
les dispositifs de corrosion du projet A-DREAM. Enfin des développements de revétements a des
échelles supérieures seront réalisés via la technologie Cold Spray. L'ensemble de ces procédés
permettra de couvrir un panel de compositions et de microstructures qui permettront d‘identifier
des compositions optimisées de matériaux massifs et de revétements et d’autre part d'étudier
I'effet de la microstructure sur le comportement des matériaux élaborés. Ces matériaux seront
ensuite testés en corrosion par la mise en ceuvre d'un dispositif expérimental permettant
I'’évaluation accélérée (en s'affranchissant d’‘essais d'immersion de longue durée) du
comportement en corrosion par le couplage de techniques électrochimiques et de chimie
analytique. Cette approche générique sera appliquée au cas de la corrosion en milieu chlorures

fondus a haute température.
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AMETHYST : Conception de matériaux polymeéres accélérée par des outils d’intelligence

artificielle et des méthodes de préparation et caractérisation haut-débit

Résumeé : Avec une production mondiale de pres de 380 millions de tonnes par an, les matériaux
polymeéres jouent un réle central dans la société moderne. En effet, ils sont utilisés dans la
fabrication d'innombrables produits de la vie quotidienne, ou comme composés plus sophistiqués
en médecine, en diagnostic et en chimie fine. Cependant, les contraintes économiques et
sociétales nouvelles exigent une conception plus rationnelle et des méthodes alternatives de
syntheése, de formulation et de mise en forme des polyméres pour répondre aux besoins d'une
plus grande durabilité et d'une gestion plus vertueuse de leur fin de vie, tout en maintenant des
performances optimales en application. Les matériaux polyméres du futur seront |'un des piliers
de I'économie circulaire. Ainsi, la découverte de nouveaux polymeéres entrainera un changement
de paradigme et de nouvelles méthodologies pour leur conception, leur transformation et
I’évaluation de leurs propriétés a toutes les échelles d’analyse. Le développement récent des
méthodes a haut débit (HTP) et d'intelligence artificielle (IA) ouvre d'énormes possibilités pour
relever ces défis. Alors que de telles méthodes émergent en chimie, elles n'ont pas encore été
mises en ceuvre en France dans le domaine de la Science des Polyméres. Ainsi, le projet de
démonstrateur AMETHIST propose, comme preuve de concept, de marier tous ces domaines par
|'utilisation combinée des méthodes HTP et Al pour traiter trois études de cas distinctes dans le
domaine des polyméres. Les questions abordées ont été choisies pour leur pertinence a répondre

a des défis scientifiques et sociétaux urgents.
- Etude de cas 1- Conception de matériaux polyméres a dégradabilité programmable ;

- Etude de cas 2 - Matériaux organiques-inorganiques a base de polyméres, nanocomposites, et

Composites;
- Etude de cas 3 - Matériaux polymeéres biosourcés.

Dans chaque étude de cas, chaque type de matériau, la synthése HTP et la méthode de
caractérisation seront mises en ceuvre a I'échelle moléculaire, macromoléculaire et des matériaux.
Les données issues de I'analyse HTP seront utilisées pour alimenter des approches d'apprentissage
automatique afin de déterminer la meilleure combinaison avec les multiples propriétés ciblées.

Les matériaux optimisés congus par I'lA seront fabriqués et évalués.

DIAMS : Conception par intelligence artificielle et données a haut débit d’alliages avancés et de

concepts métallurgiques innovants pour applications structures
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Résumé : Le projet ciblé DIAMS vise a mettre en place des infrastructures permettant la
conception accélérée d‘alliages métalliques pour applications structurales, a élaborer une
méthodologie permettant la mise en oeuvre de ces plateformes pour l'ensemble de la
communauté de la métallurgie francaise, et a en démontrer les possibilités a travers trois projets
démonstrateurs menés en partenariat entre les acteurs du projet.

La synthése accélérée d’alliages métalliques sera mise en oeuvre au travers de plateformes de
criblage d'alliages a haut débit. Ce criblage pourra se faire au travers de plateformes de fabrication
additive a mélange de poudre / fil mises a disposition et développées dans le cadre du projet au
CEA, a I'lJL et au SIMAP, ainsi que par la fabrication d‘alliages a gradient de composition. Une
plateforme de caractérisation a haut débit, permettant I’étude structurale et microstructurale in-
situ lors de traitements thermo-mécaniques représentatifs des procédés d'élaboration industriels,
sera déployée sur un ensemble de lignes haute énergie du synchrotron européen ESRF. Cet outil
permettra la création de banques de données métallurgiques uniques sur les alliages élaborés dans
le projet. Cette plateforme sera complémentée sur les autres lignes synchrotron dédiées au
programme DIADEME, et en particulier pour le projet DIAMS avec les moyens de la ligne MARS de
SOLEIL. En parallele de ces fabrications d’alliages et acquisitions de données, l'intelligence
artificielle, couplée a la modélisation physique, sera mise en oeuvre a tous les niveaux du
processus, depuis la proposition des compositions d'alliages, jusqu’a I'aide a la caractérisation et
a la modélisation a haut débit des évolutions microstructurales et 'optimisation des alliages.

Les trois projets démonstrateurs du projet ciblé DIAMS impliqueront chacun une collaboration
entre plusieurs acteurs du projet, mettant chacun en oeuvre des plateformes ou des compétences
propres sur la démarche :

- Le premier projet mettra en ceuvre une méthodologie avancée de conception d‘alliages a haute
entropie et d'alliages complexes concentrés, pour applications en milieu sévére (irradiation /
corrosion). Celle-ci suivra une démarche de proposition d’alliages par calculs et IA, suivie de
criblage et de caractérisation haut débit de la microstructure, puis de caractérisation haut débit
du comportement en milieu sévére (en partenariat avec le projet ciblé A-DREAM)

- Le deuxiéme projet mettra en oeuvre la fabrication d’alliages a gradient de composition pour
évaluer les effets d’alliages sur la conception d’aciers a haute résistance de 3éme génération
(medium manganése), et leur caractérisation a haut débit couplée a une modélisation IA grace a
la plateforme thermo-mécanique sur ligne de lumiéere synchrotron a haute énergie.

- Le troisieéme projet mettra en oeuvre la conception d’alliages Iégers base aluminium spécifiques
pour la fabrication additive, grace aux plateformes de mélange de poudres du projet. Les alliages
criblés par ces méthodes de synthéses pourront également étre caractérisés a haut débit et les

données ainsi obtenues étre incluses dans une démarche |A de conception d’alliages.
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FastNano: Nanomatériaux

Résumé :Les forces francaises en matiére de matériaux de basse dimensionnalité se sont
structurées dés 2011 autour de plusieurs Labex regroupant des centaines de chercheurs. Cette
communauté est capable de produire une large gamme de nanomatériaux de haute qualité. La
France est cependant encore absente de la synthése assistée par Intelligence Artificielle (IA), bien
que le Machine-Learning soit actuellement utilisé pour améliorer la caractérisation et I'analyse des
performances, et pourrait potentiellement guider vers des parameétres de synthése optimaux.
Notre objectif est donc d'aller au-dela des méthodes actuelles en améliorant nos capacités de
synthése vers une production a haut débit couplée a une analyse en ligne assistée par IA, afin
d'accélérer la voie vers de nouveaux nanomatériaux 0D, 1D et 2D. FastNano construira donc
quatre réacteurs de synthése génériques comprenant des outils de caractérisation dédiés en ligne
qui alimenteront le traitement des données assisté par I'lA et les boucles de rétroaction sur les
processus de synthése ou d'assemblage, afin d'atteindre aussi rapidement que possible les
propriétés les plus appropriées des matériaux a faible dimension ciblés, et les protocoles de dép6t
optimaux pour les nouveaux matériaux a faible dimension. Les réacteurs cibleront des
nanoparticules synthétisées a partir de phases liquides et gazeuses et les films nanocomposites
correspondants, des films ultraminces déposés couche par couche par ALD rapide combinatoire
et des hétérostructures bidimensionnelles préparées par assemblage robotisé de nanomatériaux
2D, dans le but de couvrir le champ le plus large possible de nouveaux matériaux et applications
potentiels. Les réacteurs s'appuieront également sur des moyens de caractérisation externes
(synchrotrons, TEM...) et sur la modélisation pour alimenter le traitement des données assisté par
I'lA et améliorer les conditions de synthése via des boucles de rétroaction. Le développement
complet prendra 4 ans, avec des livrables sous forme d'outils opérationnels ouverts aprés 2 ans.
Une fois validées sur des nanomatériaux connus et quelques nouveaux, ces réacteurs deviendront
des plateformes de synthése ouvertes disponibles pour la communauté par le biais d'appels

ouverts au sein de DIADEME, en tant que livrables directs de FastNano (de TO+2 ans a TO+8 ans).

2FAST : Laboratoire fluidique autonome pour le déploiement accéléré de procédés de synthése

de matériaux a propriétés contrélées

Résumé : La mise en ceuvre de synthése chimique en conditions continue et miniaturisée

(microfluidique, chimie en flux, etc.) est la clé de I'intensification des procédés et la promesse
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d'une maftrise exceptionnelle des conditions opératoires. Associées aux environnements
maitrisés et parfaitement reproductibles offerts par les outils fluidiques miniaturisés, la recherche
et la découverte en chimie des matériaux peuvent désormais largement bénéficier des
développements numériques récents. L'optimisation de la meilleure voie de synthese peut
s'appuyer sur des bases de données et des mesures en ligne, ou in situ, qui a leur tour alimentent
les bases de données. Cependant, contrairement a la mesure de composition chimique, les
méthodes et instruments nécessaires a la caractérisation compléte des nano/micro-matériaux
sont colteux et fastidieux a mettre en ceuvre, ce qui les limite a quelques laboratoires de
recherche. De plus, il n'existe pas de voie universelle pour développer un procédé chimique

continu. La R&D est souvent couteuse, les solvants et matériaux pas toujours anodins pour

I’environnement. L'agilité et la frugalité sont donc primordiales.

Dans ce projet, nous exploiterons pleinement le potentiel offert par la numérisation dans des

laboratoires microfluidiques dits orchestrés.

Grace a la fédération d'acteurs majeurs dans le domaine de la fluidique miniaturisée, qui
posseédent un haut degré d'expertise dans i) la conception et la fabrication de puces, ii) leur
fonctionnement en conditions séveéres, iii) la mise en ceuvre de techniques analytiques ; et grace
aux avancées récentes des méthodes d'apprentissage automatique en science des matériaux,
nous co-développerons et assemblerons des puces microfluidiques interopérables pour la
synthése de matériaux a propriétés contrblées. La pertinence de ces plateformes automatisées
sera démontrée avec la synthése de matériaux métalliques OD (a chimie rapide), de matériaux
minéraux 2D (synthétisés a haute pression et température) et a terme de matériaux hybrides tels
que les MOFs, depuis les conditions ambiantes jusqu’aux conditions solvo/hydrothermales, avec

controle en temps réel et rétroaction intelligente.

Le projet fournira en outre des données de haute qualité, nécessaires pour modéliser les
propriétés de ces matériaux et pour fournir une compréhension du réle joué par I'environnement

chimique et pour la recherche des conditions de synthése optimales.

Hiway-2-Mat : Méthodes d’exploration haut-débit autonome et combinatoire en chimie du solide

Résumeé : Ces derniéres années, des approches originales ont été développées pour accélérer la
découverte de nouveaux matériaux : La voie combinatoire et la voie de recherche autonome. La

voie combinatoire permet la production de librairie de matériaux contenant formellement
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plusieurs centaines voire milliers de compositions. La recherche autonome suppose I'emploi de
robots de découverte de matériaux comprenant des modules de synthése, de caractérisation des
propriétés structurelles et fonctionnelles automatisés, et faisant appel a des modeles d'lA pour le
choix des zones a explorer. Une telle combinaison permet d'explorer des espaces
multidimensionnels complexes pour optimiser la composition des matériaux sans aucune
intervention humaine. Dans ce domaine de recherche, |'Europe est loin derriére les Etats-Unis et
la Chine. Notre ambition dans le cadre de ce projet ciblé est a la fois d'utiliser des approches
combinatoires a haut débit et de développer des configurations autonomes pour explorer les
espaces de composition des matériaux pour les applications a faible consommation d'énergie.
Concrétement, nous appliquerons les approches proposées pour accélérer la découverte de
matériaux d'oxyde pour les fenétres intelligentes, les capteurs intelligents, I'éclairage a faible
consommation et les systémes électroniques. La voie combinatoire parallélisée sera mise en
ceuvre et bouclée avec des modeéles d'IA. Des interactions avec d'autres projets ciblés
permettront d'étendre cette stratégie autour des oxydes a d'autres catégories de matériaux.
Enfin, en plus d'automatiser la découverte de nouveaux matériaux, cette stratégie devrait aider
les chercheurs a acquérir une connaissance et une compréhension statistiquement fondées de la

relation composition-(micro)structure-propriété.

MOFLearning : Accélérer le design de MOFs par une approche d’apprentissage assistée par
combinatoire

Résumé : Les solides hybrides poreux cristallins de type Metal Organic Frameworks (MOFs) sont
d’intérét pour une large gamme d‘applications (séparation, catalyse, détection, biomédecine...).
Cependant leur synthése n’est le plus souvent pas contrélée ce qui rend difficile leur élaboration
‘a fagon’ selon la propriété visée. L'état de I'art s’appuie sur des approches ‘big data’ avec peu de
garanties que les matériaux sélectionnés puissant étre synthétisés. Cela a conduit a certains
succes dans la prédiction a grande échelle de corrélations structure-activité mais pour un nombre
trés limité de propriétés (par ex en adsorption). De plus, la modélisation haut débit d'autres
propriétés physiques ou chimiques (au niveau Classique ou quantique) n’est pas encore une
méthodologie établie et nécessiterait d'autres développements pour accompagner I'expansion
des bases de données comme outils d’apprentissages pour des approches de type intelligence
artificielle. Ce projet de démonstration a pour but d’établir pour la 1ére fois, dans le domaine des
MOFs, une approche méthodologique guidée par des méthodes de synthése et caractérisation

haut-débits. Nous nous appuierons sur une série de MOFs existants avec une diversité structurale
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et chimique adéquate et I'évaluation systématique de leurs propriétés d'adsorption/séparation
de molécules de gaz modéles (CO,, CHas, N2, gaz nobles...), essentiellement des polycarboxylates
ou phosphonates de métaux a haut degré d'oxydation, fonctionnalisés par des groupements
polaires ou apolaires, pouvant étre réalisés facilement et activés a I’échelle de quelques grammes.
Cet effort expérimental sera complémenté par la prédiction haut-débit de leurs propriétés
chimiques et physiques pour créer des bases de données enrichies, avec des indicateurs comme
moyens d’apprentissages pour des algorithmes statistiques pour identifier les descripteurs clés,
couplés avec des algorithmes génératifs pour explorer |'espace des phases nouvelles et guider de
futures découvertes. Dans un second temps, s'appuyant sur une nouvelle plateforme de synthése
et de caractérisation haut-débit et les nouveaux modeles prédictifs, pour 1 ou 2 applications

d’intérét, nous identifierons et synthétiserons de nouveaux MOFs performants.

RUBIS : Développement et fabrication de céramiques et composites thermostructuraux piloté par
les données : Plateforme de Recherche sur I’'Usine du Futur, le Big date, I'Intelligence Artificielle et
les Systemes d’Information associés

Résumé : RUBIS se focalise sur les céramiques et les composites thermostructuraux capables de
résister dans des environnements sévéres. Le besoin de tels matériaux a haute température est en
effet une nécessité urgente dans plusieurs domaines : énergie, transport, défense... Leur
ténacité/caractére réfractaire leur permet d'étre utilisés dans des applications aéronautiques,
spatiales ou nucléaires par exemple. La science de ces matériaux modernes et des processus de
fabrication associés oblige a considérer une approche multidisciplinaire incluant la chimie, la
physique et l'ingénierie, étroitement liée a I|'exploitation de la science des données via
I'intelligence artificielle (IA) pour accélérer I'ensemble de |la chaine de valeur de fabrication.
RUBIS couvre I'ensemble des problématiques de conception et de traitement des matériaux : mise
en forme par fabrication additive, post-traitements de consolidation (par exemple séchage,
déliantage/pyrolyse, frittage). Le projet RUBIS vise a transformer un ensemble d'outils de
conception et de fabrication en une « usine intelligente intégrée » pour améliorer la productivité
et le contrble qualité offrant une tracabilité des piéces fabriquées. Avec la numérisation compléte
de toutes les étapes, RUBIS entend également optimiser les performances des piéces fabriquées,
réduire leurs colts ainsi que la consommation d'énergie et I'impact environnemental, et
augmenter le degré de flexibilité de la production permettant la livraison de produits entierement

personnalisables et de haute qualité.
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Les deux livrables de RUBIS prévus a I'année 5 seront 2 plateformes : une plateforme d'outils de
CAO pour la conception de structures céramiques et composites optimisées et une plateforme
de fabrication entierement numérisée intégrant les étapes de mise en forme par fabrication
additive et de post-consolidation thermique avec des capacités de Machine Learning (ML) pour
chacune desdites étapes de fabrication. Les 2 jalons associés sont prévus a l'année 3 et
correspondent au cahier des charges des plateformes. Les matériaux a I'étude seront a la fois des
matériaux oxydes et non oxydes adaptés aux environnements séveres envisagés. Dans le cas
particulier du procédé de fabrication, des oxydes tels que lI'alumine avec des lois de
comportement bien documentées dans la littérature seront utilisés pour initier les

développements.

MicroElec: Elaboration et characterisation haut debit d’hétérostructures pour des applications

microélectroniques

Résumé: L'innovation dans les matériaux fonctionnels est clé pour accroitre la compétitivité d'une
industrie de la microélectronique soutenable et plus efficace en Europe. Ces derniéres années,
une nouvelle approche visant la découverte accélérée de nouveaux matériaux a été développée
avec |'élaboration et la caractérisation haut débit de bibliothéques de matériaux. Nous proposons
d'étendre cette approche dite combinatoire haut débit aux dispositifs microélectroniques
multicouches dont les propriétés fonctionnelles dépendent a la fois de la nature de chacune de
leurs couches constitutives et des interactions entre ces couches. Améliorer les performances de
ces dispositifs revient de fait a optimiser globalement I'empilement de couches. Comprendre et
optimiser une telle complexité grace a des procédés de synthése, de caractérisation et d’'analyse
haut débit assistés par intelligence artificielle (IA) de bibliothéques d’hétérostructures présentant
une variation systématique et simultanée de parameétres clés permettrait d’accélérer I'élaboration
de dispositifs efficaces et d’approvisionner massivement des bases de données matériaux. Pour
valider cette approche haut débit assistée par IA dans le cadre d‘applications en
microélectronique, des plateformes de synthése et caractérisation combinatoires existantes
seront renforcées et étendues puis utilisées pour définir le composé [ I’'hétérostructure sans
plomb les plus adaptés pour leur intégration dans des actuateurs piézoélectriques

micrométriques ainsi que dans des mémoires non-volatiles ferroélectriques nanométriques.
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ARTEMIS: Découverte et développement accélérés de matériaux intelligents et de structures

actives par impression 4D

Résumé : Introduite en 2013 par le Massachusetts Institute of Technology et I'Université du
Colorado (USA), I'impression 4D combine la fabrication additive et les matériaux actifs pour
construire des objets physiques capables de changer de forme et/ou de propriétés en réponse a
un stimulus énergétique. En ajoutant le paramétre temps dans I'espace 3D, les relations entre les
besoins des applications et les moyens technologiques pour les satisfaire deviennent plus
compliquées, voire complexes. Dans ce projet, le consortium national abordera différents axes de
recherche, comprenant le numérique (base de connaissances et apprentissage automatique lié
aux matériaux et aux structures), les matériaux et les procédés, des actions prospectives (en
reliant par exemple l'impression 4D et le biomimétisme comme fil conducteur et/ou sur
I'intelligence des matériaux). La satisfaction des besoins exprimés dans ce "saut technologique"
devrait [enfin] étre a méme de faire passer le domaine de I'impression 4D d'un réle académique a

des applications industrielles.

ATHERM_COAT : Thermodynamique accélérée et données a haut débit pour I'optimisation des
revétements des composants pour la transition énergétique

Résumé : L'objectif prioritaire du projet ATHERM_COAT est de mettre en place un outil
d’acquisition de données thermodynamiques sur les précurseurs organométalliques et leurs
produits de décomposition afin de pouvoir accélérer le développement de solutions de
revétements par CVD et ALD et d’augmenter notre souveraineté scientifique et technologique
dans ce domaine, en particulier pour des applications concernant les transitions énergétique et
numérique. Cet outil permettra de renforcer une plate-forme nationale de spectrométrie de
masse au meilleur état de I'art et stratégique pour la génération de données thermodynamiques

pour la science et I'ingénierie des matériaux.

L'un des objectifs importants de la thermochimie expérimentale est de produire suffisamment de
données thermodynamiques pour permettre le calcul de la chaleur et de I'énergie libre de toute
réaction chimique pour le développement de matériaux, revétements ainsi que pour la réalisation
de calculs ou simulations du comportement en service (par exemple pour le comportement en

corrosion).
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Dans le cas de la fabrication de revétements par dépdts chimiques en phase vapeur CVD
(Chemical Vapor Deposition) et ALD (Atomic Layer Deposition), une des premiéres étapes pour
contréler les dépdts est le choix des précurseurs (molécules qui transportées a I'état gazeux a la
surface du substrat a recouvrir conduisent a la formation du dépét). La pression de vapeur et la
stabilité aux températures de vaporisation, de transport et de dépdt sont des propriétés
déterminantes pour choisir le précurseur moléculaire approprié aux conditions d‘obtention et
propriétés désirées de la couche mince. La connaissance de la phase gazeuse lors du craquage
thermique du précurseur est également nécessaire afin d’analyser les mécanismes possibles qui
conduisent a la formation du dépét. L'identification des molécules jouant un réle dans le dépbt
et la constitution d’une base de leurs données thermodynamiques sont également des préalables

a une simulation du procédé de dépbt.

Le cas d'application et de démonstration méthodologique choisi dans le projet ATHERM_COAT
est celui du développement de revétements résistants a I’oxydation a haute température, par des
technologies de type DLI MOCVD (Direct Liquid Injection Metal Organic Chemical Vapor
Deposition) et ALD (Atomic Layer Deposition). Les applications visées de ces revétements sont
notamment les matériaux des électrolyseurs de I'eau a haute température pour la production
d’hydrogene et les matériaux pour les gaines des combustibles nucléaires.

Par ailleurs, une fois les revétements élaborés, ceux-ci peuvent également étre optimisés vis-a-vis
de leurs performances en service ainsi que dans une optique d'écoconception en minimisant les
éléments critiques et/ou toxiques qui les composent. La thermodynamique (détermination de
diagramme de phases stables et métastables sur des systémes nouveaux) couplée a l'intelligence
artificielle peuvent dans une certaine mesure permettre de guider ce type de choix et d'accélérer

cette optimisation des solutions.

La démarche méthodologique générique développée dans le cadre du projet ciblé
ATHERM_COAT sera ensuite généralisable a la résolution de nombreux cas de figures nécessitant

le développement de revétements innovants pour les transitions énergétique et numérique.

PEPR DIADEM AAP « Dispositifs intégrés pour I'accélération du DEploiement de Matériaux Emergents » Page 39 sur 41



ANNEXE 3 — LES CO-DIRECTEURS DU PROGRAMME

Frédéric SCHUSTER

Directeur du Programme Transversal de Compétences Matériaux & Procédés du CEA
frederic.schuster@cea.fr

Mario MAGLIONE

Directeur de Recherches CNRS a I'Institut de Chimie de la Matiere Condensée de Bordeaux
mario.maglione@icmcb.cnrs.fr

PEPR DIADEM AAP « Dispositifs intégrés pour I'accélération du DEploiement de Matériaux Emergents » Page 40 sur 41


mailto:frederic.schuster@cea.fr
mailto:mario.maglione@icmcb.cnrs.fr

GOUVERNEMENT
rrance\
%:E‘—J;/ ) /é whw//
Contacts

Les renseignements concernant le processus administratif (constitution du
dossier, démarches en ligne, taux d’aide) pourront étre obtenus aupres de
I’ANR par courriel : PEPR-DIADEM®@anr.fr



mailto:XXXXXXX@anr.fr

