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POLYMORPHISME CACHE DANS B2O3 
A L’ORIGINE DE LA VITRIFICATION 

 

B2O3 est un prototype de formateur de verre qui présente par 
ailleurs des anomalies de comportement très curieuses : i) le 
liquide refroidi ne cristallise jamais à pression ambiante (anomalie 

de cristallisation) ii) la structure et la densité du verre sont très 
différentes de celles des polymorphes cristallins connus. 
En utilisant des calculs ab-initio, nous prédisons l’existence de 
nouveaux polymorphes cristallins inconnus à ce jour dont les 
propriétés permettent de rendre compte des dites anomalies. En 
particulier la très grande dégénérescence en énergie des cristaux 
est responsable de l’aptitude à vitrifier et cette dégénérescence 
peut être levée sous pression. Nous discuterons des implications 
possibles de ce travail (nouvelles phases poreuses, possibilité de 
transitions liquide-liquide, …). 
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