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Résumé de la thèse 
  
                             Les alliages d’aluminium possèdent des qualités de légèreté et 
de résistance, ses propriétés chimiques, physiques et mécaniques font de l’aluminium un métal d’avenir. 
L’aluminium bénéficie d’un fort potentiel de croissance dans les matériels de transport, tout en s’inscrivant 
dans une perspective de développement durable. Une part importante de la recherche et développement 
porte sur l’innovation de nouveaux alliages d’aluminium. A l’état pur, ses propriétés mécaniques sont 
faibles, mais celles-ci peuvent être considérablement améliorées par l’ajout d’élément d’alliages notamment 
le magnésium, silicium. 
Une simulation de dynamique moléculaire consiste à simuler par le calcul informatique l'évolution d'un 
système de particules au cours du temps. 
De telles simulations, servent de modèles structuraux et dynamiques, pour la compréhension ou la prédiction 
de résultats expérimentaux. En pratique, cela revient concrètement à simuler le mouvement d'un groupe 
d'atomes dans le temps pour des conditions de température, pression et éventuellement de champs de force 
connus. 
Le travail porte sur la modélisation du comportement mécanique des alliages d’aluminium sous différents 
déformation mécanique, de l’effet du Mg et Si sur la microstructure, les transformations de phases et les 
propriétés mécaniques des alliages binaires Al-Mg et ternaires Al-Mg-Si qui font partie à la série 4xxx et 
6xxx sous des déformations plastique. Ainsi que la compréhension des divers aspects de transformations de 
phases et l’influence de la composition chimique. Afin de pouvoir relier la composition et l’évolution 
structurale aux propriétés mécaniques de ces alliages. 
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