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- Resums

Les verres de silice sont utilis€és dans plusieurs applications modernes telles que les
fibres optiques. Le but de ce travail est d’appliquer la technique de simulation
dynamique mol eculaire sur les verres de silicate. Cette étude a été divisée en deux
parties: Une partie théorique dédiée a une synthése générale sur les verres, verres de
silicate et la technique de dynamique mol eculaire. La deuxieme partie est consacrée
aux calculs de simulation en utilisant la programme XMD. On a choisi un mod¢le
structural de type P-cristobalite avec un potentiel d’interaction de type Morse. La
comparaison des résultats obtenus avec d’autres travaux est assez satisfaisante.

potentiel Morse.

/ Abstract \

The silica glass is used as a component in modern industry such as optic fibers. The aim
of this work is the application of the Molecular Dynamics simulation technique on silica
glass. This study was divided into two parts: Part one which consists in a general view
on glasses, silica glass and the Molecular Dynamics technique. The second part is
devoted to the calculations using XMD program. B-cristobalite structural model is
chosen with a Morse interaction potential. The comparison of the obtained results with
other works is rather satisfactory.

Key- Words: silica glass, simulation. Molecular Dynamics, f-cristobalite, Morse
potential.

\i/lots clés: verre de silice, simulation, dynamique mol eculaire, S-cristobalite, /
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Résumé

Les verres de silice sont utilisés dans plusieurs applications modernes telles que les
fibres optiques. Le but de ce travail est d’appliquer la technique de simulation
dynamique mol eculaire sur les verres de silicate. Cette ¢tude a été divisée en deux
parties: Une partie théorique dédiée a une synthese générale sur les verres, verres de
silicate et la technique de dynamique mol eculaire. La deuxiéme partie est consacrée
aux calculs de simulation en utilisant la programme XMD. On a choisi un mod¢le
structural de type P-cristobalite avec un potentiel d’interaction de type Morse. La
comparaison des résultats obtenus avec d’autres travaux est assez satisfaisante.

Mots clés: verre de silice, simulation, dynamique mol eculaire, B-cristobalite,
potentiel Morse.

Abstract

The silica glass is used as a component in modern industry such as optic fibers. The aim
of this work is the application of the Molecular Dynamics simulation technique on silica
glass. This study was divided into two parts: Part one which consists in a general view
on glasses, silica glass and the Molecular Dynamics technique. The second part is
devoted to the calculations using XMD program. B-cristobalite structural model is
chosen with a Morse interaction potential. The comparison of the obtained results with
other works is rather satisfactory.

Key- Words: silica glass, simulation. Molecular Dynamics, pS-cristobalite, Morse
potential.
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