
 

 
 

Offre de stage niveau M2 
Physique du solide/sciences des matériaux 

Sujet : Étude ab initio du stockage d’hydrogène  
dans les phases MAX 

 

 
Structure atomique de la phase MAX Ti3AlC2 

 
Sujet de stage : Le stage s’inscrit dans le contexte général de l’enjeu du stockage de l’hydrogène 
(H) pour des applications énergétiques. Les phases Mn+1AXn (M : métal de transition ; A : élément 
du groupe A ; X : carbone et/ou azote ; n : entier variant de 1 à 3) sont des matériaux qui présentent 
la particularité de combiner à la fois des propriétés des métaux et des céramiques. Leur structure 
cristalline particulière en couches (voir figure) couplée à l’éventail de leur propriétés physiques en 
font de bonnes candidates pour développer des nanocomposites métal-phase MAX (Mg-Ti3SiC2 ou 
Mg-Ti3AlC2 par exemple) pertinents pour le stockage de l’H. Cependant, la capacité pour une phase 
MAX à stocker ou non du H dépend du détail de leur composition chimique. Au vu des nombreuses 
combinaisons possibles d’éléments de type M, A et X, les simulations numériques sont un outil 
pertinent pour tester le potentiel de certaines phases MAX à mieux ou moins bien aider au stockage 
de l’H. Pour ce stage, nous proposons d’étudier le stockage et la migration d’H dans deux phases 
MAX (Ti3AlC2 et Ti3SiC2) à l’aide de calculs ab initio qui permettent de décrire finement la structure 
atomique et électronique des matériaux et ainsi comprendre le rôle de catalyseur joué par les phases 
MAX dans les nanocomposites à base de Mg. 
La ou le stagiaire réalisera des calculs ab initio d’énergie d’insertion et de migration de H dans deux 
phases MAX (Ti3AlC2 et Ti3SiC2) et interprétera les résultats obtenus en comparaison avec les 
mesures expérimentales de stockage H par ces phases réalisées par le Laboratoire d’Étude des 
Microstructures et de Mécanique des Matériaux (LEM3, Metz). Le stage se déroulera à l’Institut Jean 
Lamour (IJL, Nancy), dans l’équipe « Microstructures et contraintes » du département de Sciences 
et Ingénierie des Matériaux et Métallurgie, et en collaboration avec le département IMPACT du 
LEM3.  

 
Informations générales 
Type de contrat : Stage, 6 mois (temps plein) 
Démarrage prévu en Février ou Mars 2024 
Niveau d'études souhaité : M2 ou dernière année école d’ingénieur dans les domaines de 
physique/chimie du solide ou en sciences des matériaux.  
Compétences souhaitées : physique quantique, cristallographie et physique du solide. Des 
compétences en simulation ou en programmation seront appréciées. 
 
Pour candidater : adresser CV et motivation (lettre ou email) à lucile.dezerald@univ-lorraine.fr, 
antoine.guitton@univ-lorraine.fr et thierry.grosdidier@univ-lorraine.fr  
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