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Impact du magnésium sur la structure et 
l’altération de verres borosilicatés

L’influence du magnésium sur la structure et l’altération aqueuse de verres borosilicatés d’intérêt nucléaire, comparativement au calcium, est moins

connue. Il est donc nécessaire, dans l’optique d’un stockage en milieu géologique profond, de mieux identifier, comprendre et quantifier cet effet. Outre les

caractérisations structurales expérimentales1, l’apport de la dynamique moléculaire et l’émergence de modèles corrélant structure, composition et

propriétés peut apporter des éléments de réponse à ces interrogations. Dans cette étude, nous présentons les résultats de vitesse initiale de dissolution

des verres et l’apport du modèle de contraintes topologiques afin de mettre en lumière le rôle particulier du magnésium comparativement au calcium.

Contexte

Méthode

Résultats

Simulation Expérience

7 compositions de verres étudiées

 Série à substitution croissante Na2O/MgO

 2 verres équivalents : substitution totale MgO/CaO

 Un verre sans Na2O

 Un verre ternaire sans Al2O3 ni B2O3

 DM classique, potentiels Wang-

Bauchy 2,3

 5000 atomes

 Densité imposée à la valeur 

expérimentale

 Enumération des contraintes 

par évaluation des excursions 

radiales et angulaires

T = 90°C pH = 9 tmax = 6h

 Mesure de la vitesse initiale

 Altération de poudres

 Faibles S/V

 S : surface géométrique des 

grains (diamètre 100-125µm 

et 40-63µm)

Distributions angulaires autour des différents éléments du verre N19M8, et comparaison avec le calcium du 

verre N19C8. Les distributions angulaires autour du magnésium sont données pour A0B0, N8M19 et N0M12 4

Distributions radiales autour des différents éléments du verre N19M8, et comparaison avec le calcium du 

verre N19C8. Les distributions radiales autour du magnésium sont données pour A0B0, N8M19 et N0M12 4

Vitesses initiales d’altération des verres à 

substitution croissante Na2O/MgO 4

Vitesses initiales d’altération des verres 

équivalents N19M8 et N19C8 4

 Le rôle du magnésium dans les verres étudiés semble dépendre de la

composition et se situer entre modificateur et formateur de réseau

 Son environnement est dans l’ensemble mieux défini que celui du sodium ou

du calcium

 La substitution totale du calcium par du magnésium dans les verres étudiés

entraîne une diminution de la vitesse d’altération

 L’augmentation de la teneur en magnésium dans les verres augmente leur

vitesse initiale, avec l’existence d’un seuil dans la série étudiée où

l’augmentation de la vitesse initiale est particulièrement marquée
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