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Résumé — On s’intéresse à la structure et au mouvement de facettes formant un cratère créé par 

dynamique moléculaire dans un joint de macle cohérent {10-12} dans le magnésium. Des interfaces de 

type Prismatique-Basal (PB) et Pyramidal-Pyramidal (PP1) sont observées. Elles ont une mobilité plus 

importante que celle du joint de macle cohérent lors de l’annihilation du cratère. Un modèle champ de 

phase est développé pour déconvoluer le rôle de l’anisotropie des énergies d’interfaces, et des 

contraintes internes sur la cinétique du cratère. 
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1. Introduction 

Le maclage est un mode de déformation plastique important dans le magnésium. Les macles sont 

des phases tridimensionnelles délimitées par différentes facettes [1,2], chaque facette étant unique, en 

termes de structure, de défauts d’interface, d’énergie et de mobilité. Les propriétés résultantes des 

interfaces influent de façon complexe sur la cinématique et sur la cinétique de la croissance des 

macles. On peut citer comme exemple l’épaississement des macles dans la direction perpendiculaire 

au plan {10-12} par la nucléation et la propagation de disconnections [3], de type <10-11> dans le 

plan {10-12}. Dans ce travail, on s’intéresse à la structure et au mouvement de facettes composant un 

cratère, créé par l’introduction d’une boucle de dislocation dans un joint de macle cohérent de type 

{10-12}. Le cratère formé par dynamique moléculaire est notamment composé de facettes de type 

Prismatique-Basal (PB) dans la direction de maclage et de type Pyramidal-Pyramidal (PP1) dans la 

direction transverse. Lors de l’autorelaxation du cratère sous l’action des contraintes internes et des 

effets de tension de surface, les simulations atomistiques révèlent que les interfaces qui composent le 

cratère ont une mobilité plus importante que le joint de macle cohérent. La profondeur du cratère reste 

donc quasi-constante jusqu’à l’annihilation complète du cratère. Pour interpréter ces résultats en 

termes d’énergies de facettes, et de distributions de contraintes internes, on propose un modèle champ 

de phase anisotrope. La reproduction des résultats obtenus par dynamique moléculaire avec le modèle 

champ de phase suggère l’importance de l’anisotropie des énergies de facettes.  

2. Dynamique moléculaire 

Les simulations atomistiques sont réalisées avec le logiciel LAMMPS [4], avec le potentiel MEAM 

(Modified Embedded-Atom Method) pour Mg développé par Wu et al. [5]. Ce potentiel donne des 

valeurs réalistes des paramètres de réseau pour Mg, d’énergie de cohésion et de défauts cristallins. La 

figure 1 illustre le setup utilisé pour l’étude. Une configuration de type bicrystal est créée, avec un 

joint de macle cohérent horizontal au milieu de la cellule de simulation, et un joint de macle opposé 

visible en haut et en bas de la cellule en raison des conditions périodiques. La boucle rouge sur la 
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figure montre la boucle de dislocation de cisaillement introduite et superposée au joint de macle situé 

au milieu de la cellule. Après relaxation et décomposition de la boucle de dislocation dans le joint de 

macle, un défaut tridimensionnel ressemblant à un cratère se forme dans le joint de macle. Sa structure 

est montrée sur la figure 2. Le cratère a une forme circulaire. On peut noter sur cette figure la présence 

de 2 boucles de disconnections autour du cratère. Les facettes qui composent le cratère sont de type 

Prismatique-Basal (PB) dans la direction de maclage et de type Pyramidal-Pyramidal (PP1) dans la 

direction transverse. Les interfaces qui forment le cratère ont une orientation proche de 45 degrés par 

rapport au joint de macle. Lorsque cette configuration est chauffée, les simulations de dynamique 

moléculaire prédisent l’auto-annihilation du cratère. Les 2 boucles de disconnections grandissent, le 

cratère se réduit quant à lui avec un mouvement très uniforme des facettes qui le composent, jusqu’à 

son annihilation complète. Enfin, les 2 boucles de disconnections rétrécissent puis s’annihilent, pour 

laisser un joint de macle parfait, comme avant l’introduction de la boucle de dislocation. Durant la 

réduction du cratère, la forme initiale circulaire devient légèrement elliptique, le cratère étant 

légèrement plus allongé dans la direction de maclage. Cela indique que les facettes de type PP1 se 

déplacent plus vite que celles de type PB.  

 

Figure 1 – Illustration du setup utilisé en dynamique moléculaire pour modéliser un joint de macle cohérent. Les 

joints de macle sont en gris. La boucle rouge montre la boucle de dislocation insérée dans le joint de macle. 

 

Figure 2 – Simulation par dynamique moléculaire de la formation du cratère après relaxation de la boucle de 

dislocation dans le joint de macle. (a) Vue de dessus. (b) Vue latérale. En vue de comparer ces résultats à ceux 

du modèle champ de phase, Y correspond à la direction de maclage, X à la direction transverse et Z à la direction 

normale. 
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3. Modèle champ de phase 

Un modèle champ de phase anisotrope est proposé pour essayer de comprendre le rôle des 

contraintes internes et des énergies de facettes dans la cinématique et dans la cinétique d’annihilation 

du cratère observée par dynamique moléculaire. La variable de phase   représente le passage de la 

phase parente (   ) à la phase maclée (   ), et les régions continues où       représentent 

les facettes qui délimitent la macle. Les axes du repère cartésien X1, X2 et X3 correspondent 

respectivement aux directions de maclage, transverse et normale. Dans le modèle, l’énergie libre 

d’Helmholtz contient 3 contributions [6,7] : 

            

 

 

Le terme E représente l’énergie élastique,  f l’énergie de barrière et   l’énergie de gradient. Pour 

l’énergie de barrière, un potentiel en double-puits est utilisé : 

                

La constante W représente la hauteur de l’énergie de barrière et vaut W=10
9
J/m

3
 dans les simulations. 

L’énergie de gradient prend la forme : 

  
 

 
                

Le symbole   dénote l’opérateur Nabla et   le produit dyadique entre 2 vecteurs. La matrice   est 

diagonale. On prend ses 3 termes diagonaux égaux à  , une valeur qui depend de   , de façon à 

introduire une énergie d’interface anisotrope qui dépend de l’orientation de l’interface comme 

expliqué ci-après. Le vecteur    donne en effet accès à la normale unitaire aux interfaces. En utilisant 

une approximation monodimensionnelle simplifiée [8], on peut relier l’énergie d’excès d’une interface 

à l’équilibre  , aux paramètres   et W: 

   
  

 
 

Ainsi, pour toute interface choisie et de normale donnée par   , son énergie d’excès      , pour une 

valeur de W constante, peut être introduite dans le modèle champ de phase au travers du terme  : 

      
       

 
 

L’idée consiste donc à construire une carte continue des énergies d’interfaces et donc de  , en fonction 

des types d’interfaces définies par leur normale. Comme le montre la figure 3 ci-dessous, on projette  

les normales aux interfaces (le vecteur   ) dans un système de coordonnées sphériques, dans lequel 

on peut ensuite introduire les énergies d’interfaces désirées.  
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Figure 3 – Energie d’excès des interfaces en fonction de la normale aux interfaces, mappée dans un système de 

coordonnées sphériques. 

Les énergies des interfaces de type PB, PP1, PP2 et joint de macle cohérent, sont notamment 

introduites, les valeurs respectives étant            ,             ,              et 

           . Finalement, l’évolution spatiale et temporelle de la variable de phase est donnée par la 

solution de l’équation : 

  

  
   

  

  
 

Le paramètre L représente la mobilité des interfaces. Cette mobilité dépend dans la réalité du type 

d’interface et donc de   , mais aussi de la contrainte appliquée, d’énergies d’activation, de la 

température… Nous introduirons une telle complexité lors d’une prochaine étude. Dans le présent 

travail, nous utiliserons une mobilité constante L=10
-2

 (Pa.s)
-1

. Le modèle développé est résolu 

numériquement par une méthode spectrale basée sur l’utilisation d’algorithmes fast Fourier transform 

(FFT). Il est utilisé pour essayer de reproduire le cratère et son annihilation en accord avec les résultats 

de dynamique moléculaire. Les résultats sont présentés dans la figure 4. Seulement les valeurs de la 

variable de phase inférieures à 0.2 sont tracées pour faire apparaître le cratère. Les 2 boucles de 

disconnections ont été ignorées dans cette étude.  

 

Figure 4 – Simulations de l’annihilation du cratère avec un modèle champ de phase. Les cartes sont coloriées en 

fonction de la profondeur pour comparer aux simulations de dynamique moléculaire. (a) configuration initiale. 

Colonne (b) : Modèle isotrope. Colonne (c) : Modèle avec anisotropie des énergies de facettes. 
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Les simulations prédisent l’annihilation du cratère. Le premier modèle, complètement isotrope et dans 

lequel le rôle des contraintes internes sera important, prédit un étalement des facettes qui composent le 

cratère, en désaccord avec les simulations atomistiques qui ont montré que les facettes restent à un 

angle quasi-constant (~45 degrés) par rapport au joint de macle et se déplacent de façon plutôt 

uniforme. Le deuxième modèle, qui introduit l’anisotropie des énergies de facettes, est beaucoup plus 

en accord avec les résultats de dynamique moléculaire car les facettes se déplacent de façon beaucoup 

plus homogène. On note de plus pour le modèle 2 la forme elliptique du cratère lors de son 

annihilation, en bon accord avec la dynamique moléculaire.   

4. Conclusions 

Les résultats présentés montrent que les facettes de type PB et PP1 ont une mobilité plus 

importante que le joint de macle cohérent. Les simulations par dynamique moléculaire révèlent en 

effet que celles-ci se déplacent rapidement et de façon uniforme, de sorte que le cratère s’annihile avec 

une profondeur constante jusqu’à sa disparition complète. Un modèle champ de phase anisotrope 

permet de déconvoluer le rôle des contraintes internes et des énergies de facettes durant cette 

annihilation. Les résultats suggèrent que l’anisotropie des énergies de facettes joue un rôle majeur 

dans la mobilité importante et uniforme des interfaces de type PB et PP1.  
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