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L’objectif de cette présentation est d’illustrer comment la dynamique moléculaire peut être utilisée 
pour caractériser les interfaces. Dans un premier temps, les concepts de base de la dynamique 
moléculaire seront brièvement présentés, ainsi que les principales briques élémentaires sur 
lesquelles reposent son utilisation (choix du système, de l’ensemble, du potentiels…). Dans un second 
temps, un exemple d’application dédié à la caractérisation des propriétés mécaniques de l’interface 
des bulles d’He dans les aciers permettra de mettre en évidence l’intérêt de ces approches pour 
alimenter les outils de mécanique à l’échelle de la mesostructure. 
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