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Modélisation Moléculaire 
de la Réponse Mécanique de Matériaux Amorphes

Exemples de Matériaux Amorphes.
Réponse sous cisaillement d’un verre de Lennard-Jones

Hétérogénéités de déformation
Dynamique Locale et bandes de cisaillement
Modules d’élasticité locaux et modes de vibration

Effet de la pression sur la réponse de la silice
Courbe de charge
Comportement en compression

Rôle de la directionalité des liaisons
Réponse rhéologique
Réponse acoustique
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Lennard-Jones Glasses Amorphous « silicon » Silica glass

N = 3 000 to 375 000 atoms
L = 36 to 180 Å
ρ= 2.2 to 3  g/cm3

N = 32 768 atoms
L = 84.8 Å
ρ = 2.4 g/cm3

N = 100 to 400 000 particles
L:      10 a to   630 a (2D)

5 a to     74 a (3D)
ρ:     0.87 to 1.4    

N = 2 400 to 8 100 atoms
L = 33 to 49 Å
ρ= 2.29  g/cm3

x=5% to 30%

Sodo-silicate glass
(1-x)SiO2 + x Na20

SW(1985) BKS(1990) Teter (2003)

Exemples de Matériaux Amorphes.



5,2 . 10+12 K.s-1

5200K

Passage à l’état liquide:
Création du désordre.

Cristal de départ:
Cristobalite

Thermostat  de Nosé-Hoover:
300°K → 5200°K

Trempe:
Obtention du verre

Exemple: obtention d’un verre de silice

Fonction de 
corrélation de paire

Distance - Å

Animation



Quelques propriétés des matériaux 
amorphes: élasto-plasticité

Faible rigidité:

Eamorphe ≈ Ecrist. / 1.3 < Ecrist

Dureté très élevée:

Bandes de cisaillement:
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Pt57.5Cu14.7Ni5.3P22.5

Cloitre (2003)



Quelques propriétés des matériaux 
amorphes: propagation du son

Capacité calorifique élevée:

(densité élevée)

Faible Conductivité 
thermique:

(libre parcours moyen)

dx/dT.
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Verre de Lennard-Jones:
Elasticité Locale 



Réponse sous cisaillement 
d’un verre de Lennard-Jones:

Non-affine reversible
displacements (x103) Local shear irreversible

(x40) quadrupolar event

Elementary
Shear band (x0.4)



Calcul des modules d’élasticité locaux:

C1 ~ 2 µ1 C2 ~ 2 µ2 C3 ~ 2 (λ+µ)

6 inconnues Cαβγδ déterminées grâce à 3 déformations (9 équations)

Cas 2D: contraintes coarse-grained déformations

C. Goldenberg (2007)



Modules d’élasticité locaux comme 
prédicteurs de la plasticité:

A. Tanguy, M. Tsamados and B. Mantisi (2010)

Shear Modulus Plastic rearrangt

Percolation
spatiale

des
faibles

Modules
d’ElasticitéShear Modulus

Bande de Cisaillement Elémentaire:

Réarrangement localisé (zone de cisaillement):



Un unique mode localisé Superposition de modes localisés 

Modes de vibration: Modes de vibration:

A. Tanguy et al. (2010)

Modes de Vibration prédicteurs de la 
plasticité:

Réarrangement localisé: Bande de Cisaillement:



Autres prédicteurs de la plasticité
(paramètres de contrôle)

Module d’Elasticité C1 Contrainte σxy

Masse volumique: Nombre de coordinence:

Le plus faible module d’élasticité local C1 permet de prédire l’activité plastique

)002.0/)exp(.111 cCCC εεεεεεεε −−−≈− ∞∞



Silice SiO2: 
Effet de la pression



Cas de la silice: Effet de la pression

SiO2: effet d’une densification permanente

La décroissance de la contrainte peut être reliée à l’inhomogénéité de la réponse. 

Volume cst

L=7nm

ρ

ρ = 2.195 g.cm-3 

ρ = 2.374 g.cm-3 

ρ = 2.553 g.cm-3 

ρ = 2.672 g.cm-3 

ρ = 2.769 g.cm-3 

ρ = 2.843 g.cm-3 

ρ = 2.897 g.cm-3 



Courbe de charge de SiO2:
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Cas des silicates: Effet de la composition

(1-x) SiO2 + x Na20   : Effect of the lattice modifier.
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Les ions Na+ supportent la déformation 
non-affine de façon homogène.



Compression Hydrostatique de SiO2:
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« L’anomalie élastique» 
du verre SiO2 trouve son origine 

dans la micro-plasticité
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Silicium Si (Stillinger-Weber): 
Rôle de la directionalité des liaisons



Cas du « silicium amorphe »: effet de la 
directionalité des liaisons.

C. Fusco et al. (2010)
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Cas du « silicium amorphe »: effet de la 
directionalité des liaisons.

ν
0.389
0.365
0.347
0.331
0.318
0.273

2π−1.

width

Contrainte de Peierls:



Cas du « silicium amorphe »: 
Effet du taux de cisaillement.

4.0   avec   .0 ≈+= βγσσ β
&CF

10+8s-1

10+10s-1



Cas du « silicium amorphe »: 
Effet du taux de cisaillement.

Incoherent Intermediate Scattering Function:

[ ]{ } ( )( ) ( )( )Tb

rel

j

jj tttrrqi
N

tqFs γ&p
rrrr

/exp)()0(.exp
1

),( −−= ∑

4.0   avec   .0 ≈+= βγσσ β
&CF

αγ −∝ &
relt

relF t∝∝∝ −1/ βγγση &&

La viscosité anormale résulte 
de  la dynamique locale.
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Diffusivité
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Cas du « silicium amorphe »:

Modes de Vibration.
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Cas du « silicium amorphe »:

Modes de Vibration.

Diffusivité

La densité d’état reflète  la diversité des modes.



Conclusion

Analyse du comportement mécanique vs. dynamique locale

Importance des hétérogénéités de déformation.
Identification des réarrangements caractéristiques.
Organisation spatiale des modules d’élasticité locaux.

Sensibilité à la contrainte extérieure (pression, cisaillement..)

Réponse acoustique dépendant des interactions.
Modes de vibration quasi-localisés. Diffusons.
Prédiction de l’endommagement plastique.

Le rôle des défauts structuraux dépend des interactions.
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