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Modèle du
GAZ PARFAIT 

 Sphères dures

 Aucune force : 
chocs uniquement

 Chocs élastiques : 
𝑬𝒄 se conserve
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« Atomistic bottom-up 
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« Continuum top-down 
approach »

VS



Approche 
déterministe

Méthode :
Pas de temps de 

référence

Complexité : 𝑶(𝒏)

Densité : 30% ; 16 rebonds Densité : 30% ;  76 rebonds
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Initialisation
↓

Tant que la particule ne sort pas :
Avancer ⇢ si obstacle : calculer temps précis, effectuer choc

 Limites du domaine

 Obstacles : type de 
répartition, rayon, 
densité ou nombre

 Particule : rayon, 
conditions initiales

 Pas 𝒅𝒕 de référence

 Affichage
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Initialisation
↓

Tant que la particule ne sort pas :
Avancer ⇢ si obstacle : calculer temps précis, effectuer choc
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Ici :

𝑣𝑦 → −𝑣𝑦
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Visualisation

𝒗 = 𝟓𝟎𝟎 ; 𝒓 = 𝟏 ; 𝒓𝒐𝒃 = 𝟐 ; #𝒐𝒃 = 𝟑𝟔
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𝒕𝟏 = 𝟏, 𝟑𝟐𝟐 𝒔

𝒗 = 𝟓𝟎𝟎 ; 𝒓 = 𝟏 ; 𝒓𝒐𝒃 = 𝟐 ; #𝒐𝒃 = 𝟑𝟔

𝒕𝟐 = 𝟎, 𝟔𝟏𝟗 𝒔

Visualisation
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Méthode :
Pas de temps variable

t = 0 s
D1 = D2 = 15%

t = 25 s

Système de particules en 
interaction dans une enceinte 

fermée



Initialisation
↓

Boucle : 
calcul du temps 𝒕𝒎𝒊𝒏 de 

collision, déplacement des 
particules puis traitement du 

choc

Ici :

 Enceinte 2D carrée (8x8)

 2 particules / espèce

 𝑚2 = 4 ∗ 𝑚1

 𝑣𝑛𝑜𝑟𝑚𝑒 = 4 𝑚. 𝑠−1

Espèce 1

Espèce 2

t = 0 s
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Initialisation
↓

Boucle : 
calcul du temps 𝒕𝒎𝒊𝒏 de 

collision, déplacement des 
particules puis traitement du 

choc

t = 0 s

𝒕𝒎𝒊𝒏 = min
𝑖∈  0,  𝑛−1

𝑗∈  𝑖+1,  𝑛−1

(𝑡𝑖 , 𝑡𝑖𝑗)

𝑡𝑖𝑗 𝑡𝑒𝑙 𝑞𝑢𝑒 ∶

∥ 𝑀𝑖 𝑡 𝑀𝑗 𝑡 ∥ = (𝑟𝑖 + 𝑟𝑗)

𝑒𝑡 ∶ 𝑡𝑖 =
Δ𝑑

𝑣𝑥∥𝑦t = 0 s
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Initialisation
↓

Boucle : 
calcul du temps 𝒕𝒎𝒊𝒏 de 

collision, déplacement des 
particules puis traitement du 

choc

Ici :
𝑡𝑚𝑖𝑛 = 𝑡02 = 0,0367 𝑠

t = 0 s
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Initialisation
↓

Boucle : 
calcul du temps 𝒕𝒎𝒊𝒏 de 

collision, déplacement des 
particules puis traitement du 

choc

t = 0,0367 s



II – Un système de particules : simulation 16

Initialisation
↓

Boucle : 
calcul du temps 𝒕𝒎𝒊𝒏 de 

collision, déplacement des 
particules puis traitement du 

choc

t = 0,0367 s

𝒗𝒊
′ = 𝒗𝒊 −

𝒂

𝒎𝒊
𝒌

𝒗𝒋
′ = 𝒗𝒋 +

𝒂

𝒎𝒋
𝒌

avec 

𝒂 =
𝟐

𝒎𝒊
−𝟏 +𝒎𝒋

−𝟏 𝒌. 𝒗𝒊 − 𝒗𝒋

𝑒𝑡 𝒌 =
𝑪𝒊. 𝑪𝒋

∥ 𝑪𝒊. 𝑪𝒋 ∥

Théorie des 
chocs

𝐶𝑖

𝐶𝑗

𝑣𝑗
𝑣𝑖

𝑣′𝑗

𝑣′𝑖
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Initialisation
↓

Boucle :
calcul du temps 𝒕𝒎𝒊𝒏 de 

collision, déplacement des 
particules puis traitement du 

choc

t = 0,143 s

3 avec le bord haut



II – Un système de particules : simulation 17

t = 0,246 s

3 avec le bord haut

0 avec le bord bas

Initialisation
↓

Boucle :
calcul du temps 𝒕𝒎𝒊𝒏 de 

collision, déplacement des 
particules puis traitement du 

choc
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t = 0,374 s

3 avec le bord haut

0 avec le bord bas

2 avec le bord gauche

Initialisation
↓

Boucle :
calcul du temps 𝒕𝒎𝒊𝒏 de 

collision, déplacement des 
particules puis traitement du 

choc
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t = 0,431 s

3 avec le bord haut

0 avec le bord bas

2 avec le bord gauche

Choc entre 2 et 0

< Fin de la démo >

Initialisation
↓

Boucle :
calcul du temps 𝒕𝒎𝒊𝒏 de 

collision, déplacement des 
particules puis traitement du 

choc
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Version « naïve » :
𝑶(𝒏2)
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Version « naïve » :
𝑶(𝒏2)

Première optimisation : 
Mettre à jour une liste 

de chocs triée

D’après IPT Centrale 2018
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Version « naïve » :
𝑶(𝒏2)

Première optimisation : 
Mettre à jour une liste 

de chocs triée

L_chocs =[ [tps, i, j] ]

𝑎𝑣𝑒𝑐 𝑗 ∈  
−4,−1 , 𝑠𝑖 𝑏𝑜𝑟𝑑
0,𝑁 , 𝑠𝑖𝑛𝑜𝑛

D’après IPT Centrale 2018
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Version « naïve » :
𝑶(𝒏2)

Première optimisation : 
Mettre à jour une liste 

de chocs triée

L_chocs =[ [tps, i, j] ]

𝑎𝑣𝑒𝑐 𝑗 ∈  
−4,−1 , 𝑠𝑖 𝑏𝑜𝑟𝑑
0,𝑁 , 𝑠𝑖𝑛𝑜𝑛

Choc i (et j) ‘Nettoyage’ de 
L_chocs

Insertion 
dichotomique

Calcul des 
nouveaux 
chocs de i 

(et j)

D’après IPT Centrale 2018
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II – Un système de particules : optimisation 19

Version « naïve » :
𝑶(𝒏2)

Première optimisation : 
Mettre à jour une liste 

de chocs triée

Choc i (et j) ‘Nettoyage’ de 
L_chocs

Insertion 
dichotomique

Calcul des 
nouveaux 
chocs de i 

(et j)

⇒ Màj en 𝑶 𝒏. 𝒍𝒐𝒈 𝒏

MAIS : initialisation en 𝑶(𝒏2)
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Point théorique : 
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Adolf FICK  
(1829-1901)

Point théorique : 

Forte
densité

Faible
densité

Première loi de Fick (1855) :

  𝒋 = −𝑫 𝒈𝒓𝒂𝒅(𝒏

Flux Coefficient de 
diffusion

Densité 
particulaire 
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t = 0 s Profil de densité de l’espèce 1

Paramétrage : 40x40, interface au milieu ; densité 50/50 ; même espèce ; subdivision de 4

𝑥

𝑦

𝒑𝒂𝒓𝒕𝟏
𝒑𝒂𝒓𝒕𝒕𝒐𝒕

= 𝒇(𝒚)
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t = 25 s Profil de densité de l’espèce 1

𝑥

𝑦

𝒑𝒂𝒓𝒕𝟏
𝒑𝒂𝒓𝒕𝒕𝒐𝒕

= 𝒇(𝒚)

Paramétrage : 40x40, interface au milieu ; densité 50/50 ; même espèce ; subdivision de 4
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t = 50 s Profil de densité de l’espèce 1

𝑥

𝑦

𝒑𝒂𝒓𝒕𝟏
𝒑𝒂𝒓𝒕𝒕𝒐𝒕

= 𝒇(𝒚)

Paramétrage : 40x40, interface au milieu ; densité 50/50 ; même espèce ; subdivision de 4
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t = 75 s Profil de densité de l’espèce 1

𝑥

𝑦

𝒑𝒂𝒓𝒕𝟏
𝒑𝒂𝒓𝒕𝒕𝒐𝒕

= 𝒇(𝒚)

Paramétrage : 40x40, interface au milieu ; densité 50/50 ; même espèce ; subdivision de 4
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t = 100 s Profil de densité de l’espèce 1

𝑥

𝑦

Paramétrage : 40x40, interface au milieu ; densité 50/50 ; même espèce ; subdivision de 4

𝒑𝒂𝒓𝒕𝟏
𝒑𝒂𝒓𝒕𝒕𝒐𝒕

= 𝒇(𝒚)
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t = 125 s Profil de densité de l’espèce 1

𝑥

𝑦

Paramétrage : 40x40, interface au milieu ; densité 50/50 ; même espèce ; subdivision de 4

𝒑𝒂𝒓𝒕𝟏
𝒑𝒂𝒓𝒕𝒕𝒐𝒕

= 𝒇(𝒚)
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t = 200 s. Profil de densité de l’espèce 1

𝑥

𝑦

Paramétrage : 40x40, interface au milieu ; densité 50/50 ; même espèce ; subdivision de 4

𝒑𝒂𝒓𝒕𝟏
𝒑𝒂𝒓𝒕𝒕𝒐𝒕

= 𝒇(𝒚)
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Profil de densité de l’espèce 1

𝑡 → ∞

𝑡 = 0
%

𝒑𝒂𝒓𝒕𝟏
𝒑𝒂𝒓𝒕𝒕𝒐𝒕

= 𝒇(𝒚)
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t=0 s

50

150

50
Diffusion dans le vide 
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t=0 s

50

150

50

t=5 s

Diffusion dans le vide 
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t=0 s t=5 s t=10 s

50

150

50
Diffusion dans le vide 
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t=0 s t=5 s t=10 s t=25 s

50

150

50
Diffusion dans le vide 
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t=0 s t=5 s t=10 s t=25 s

𝑵𝒉𝒂𝒖𝒕

𝑵𝒕𝒐𝒕
= 𝒇(𝒕)

Micro : 
Collisions 

Mouvement brownien

Macro : 
Migration collective  
Homogénéisation

VS

Diffusion dans le vide 



N=100

N=100 000

N=1 000

Marche aléatoire 
implémentée

Mouvement 
brownien

III – Application : mouvement brownien 24

𝑶𝑴𝟐 = 𝟐𝒅𝑫𝒕

1D → 1 ; 2D → 2 ; 3D → 3 
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𝒓𝟐 = 𝟎, 𝟗𝟕𝟓𝟐

𝑶𝑴𝟐 = 𝒇(𝒕)

Echantillon : 
16 simulations 
indépendantes

Paramétrage :

𝑣 = 1 ; 𝑑𝑡 = 1
+ aucune borne

𝑁𝑐ℎ𝑜𝑐𝑠 = 10 000

Marche aléatoire



III – Application : mouvement brownien 26

𝒓𝟐 = 𝟎, 𝟗𝟏𝟏𝟖𝟗

Simulation DM:

1 274 particules

Paramétrage :

𝑟 = 1 ; 𝑣 = 1 ; 
domaine 200x200

𝑶𝑴𝟐 = 𝒇(𝒕)
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Mouvement brownien : 

𝑶𝑴𝟐 = 𝟐𝒅𝑫𝒕
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𝑫 =
𝟏

𝟐𝒅
𝐥𝐢𝐦
𝒕 →∞

𝒅

𝒅𝒕
𝜟𝒓²(𝒕)

Calculer le coefficient D de diffusion
via la dynamique moléculaire

 𝒋 = −𝑫 𝒈𝒓𝒂𝒅(𝒏)

(Loi de Fick)

Mouvement brownien : 

𝑶𝑴𝟐 = 𝟐𝒅𝑫𝒕

Δ𝑟²(𝑡) =
1

𝑁
 

𝑖=0

𝑁−1

(𝑟𝑖 𝑡 − 𝑟𝑖 𝑡 = 0 )²avec

Position de la 
particule i à l’instant t 

Position initiale de 
la particule i



t = 0 s t = 5 s t = 15 s

𝑫 =
𝒂

𝟒
= 𝟐, 𝟔𝟒𝟕

𝑶𝑴𝟐 = 𝒇(𝒕)
𝒓2 = 𝟎, 𝟗𝟕𝟑𝟏𝑶𝑴𝟐 = 𝟐𝒅𝑫𝒕

𝒑𝒆𝒏𝒕𝒆 = 𝒂

Paramètres :
- Domaine 50x50
- 𝑅𝑎𝑦𝑜𝑛 𝑅 = 1

- Densité 20% vs 40%

III – Application : coefficient de diffusion 28
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Pour l’autodiffusion : CNTP 𝑻 = 𝟐𝟕𝟑 𝑲 𝐏 = 𝟏, 𝟎𝟏𝟑 𝐛𝐚𝐫

Volume Molaire : 22,414.10−3 𝑚𝑜𝑙−1

AUTODIFFUSION Helium He Argon Ar

Rayon atomique (𝑝𝑚) 𝟏𝟐𝟖 𝟕𝟏

Masse volumique (𝑔,𝑚𝑜𝑙−1) 𝟎, 𝟏𝟕𝟖 𝟏, 𝟕𝟖

𝑫
𝑚2. 𝑠−1

exp. 𝟏, 𝟑𝟗𝟔. 𝟏𝟎−𝟒 𝟏, 𝟓𝟕, 𝟏𝟎−𝟓

sim. 𝟏, 𝟐𝟏𝟖. 𝟏𝟎−𝟓 𝟐, 𝟎𝟕𝟗𝟖.𝟏𝟎−𝟓

𝒓² 𝟎, 𝟗𝟗𝟕𝟗𝟖 𝟎, 𝟗𝟗𝟖𝟏𝟔

Espèce 1 : diffusante Argon Ar

Espèce 2 : milieu de diffusion Helium He

Température T (𝐾) 298

𝑫
𝑚2. 𝑠−1

exp. 𝟕, 𝟎𝟑. 𝟏𝟎−𝟓

sim. 𝟒, 𝟒𝟗𝟏. 𝟏𝟎−𝟔

𝒓² 𝟎, 𝟗𝟗𝟔𝟖𝟗𝟔
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 Homogénéisation effective du milieu

 Relation linéaire du mouvement brownien



CONCLUSION

 Simulation fidèle à la théorie de la diffusion particulaire

 Homogénéisation effective du milieu

 Relation linéaire du mouvement brownien

 Limite du modèle à l’application au cas « réel » :

 Optimiser davantage ⇒ gestion de systèmes plus 

conséquents

 Passage en 3D ⇒ plus fidèle à la réalité physique de la 

diffusion de la matière

 Implémentation de forces (Van Der Waals, viscosité)





Deuxième optimisation : 
Neighbour lists and cell structures

Restreindre la zone de recherche 
en découpant l’espace

𝒅𝒕𝒎𝒂𝒙 et 𝒗𝒎𝒂𝒙 définis

II – Un système de particules : optimisation 2

Source : Computer Simulation
of Liquids (1987), Allen &
Tildesley, p150



I – Une particule, des obstacles fixes : résultats

Temps d’extraction

𝒗 = 𝟓𝟎𝟎 ; 𝒓 = 𝟏 ;
𝒓𝒐𝒃 = 𝟐 ; #𝒐𝒃 = 𝟑𝟔

𝒕𝟏 = 𝟏, 𝟑𝟐𝟐 𝒔 𝒕𝟐 = 𝟎, 𝟔𝟏𝟗 𝒔

𝐭𝟑 = 𝟎, 𝟒𝟐𝟎 𝐬 𝒕𝟒 = 𝟎, 𝟗𝟕𝟔 𝐬

ETUDE 
STATISTIQUE

Echantillon : 
𝟐𝟎𝟎 simulations

 𝒕 = 𝟏, 𝟎𝟕𝟎
𝝈 = 𝟏, 𝟎𝟑𝟗

Erreur-type = 𝟎, 𝟏𝟔𝟔
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Longueur moyenne de 
vol

 𝐿 =
1

𝑛 𝜋 𝑑²
Densité 

particulaire
Diamètre

Fig.2

Fig.1

N
b

 d
e

 v
a

le
u

rs

10 simulations ⟹ 𝟗𝟒𝟐 collisions

 𝒕 = 𝟎, 𝟎𝟏𝟏𝟒
𝝈 = 𝟎, 𝟎𝟎𝟖𝟒𝟓

𝑳𝒔𝒊𝒎 = 𝟓, 𝟕𝟐𝟑
⇒ 𝜼 = 𝟑, 𝟔 %

Temps de vol 𝒕

Ici  :  𝑳 = 𝟓, 𝟓𝟑𝟔


