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INTRO 2

PHENOMENE DE DIFFUSION

Naturel & Spontane
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INTRO 3

« Continuum top-down vs ¢ Atomistic bottom-up
approach » approach »
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INTRO 4

« Continuum top-down VS « Atomistic bottom-up
approach » approach »

Modele du
GAZ PARFAIT

> Sphéres dures D O OO

> Aucune force: M
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Densité : 30% ; 16 rebonds

| — Une particule, des obstacles fixes

Approche
deterministe

Methode:
Pas de temps de
reférence

Complexité: 0O(n)
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| — Une particule, des obstacles fixes : simulation

Initialisation

)

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

. = Limites du domaine

2

.= Obstacles : type de
. répartition, rayon,
densité ou nombre
= Particule : rayon,

conditions initiales

= Pas dt de reference
= Affichage
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| — Une particule, des obstacles fixes : simulation

Initialisation
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Tant que la particule ne sort pas :
Avancer - si obstacle : calculer temps precis, effectuer choc
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Initialisation
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Tant que la particule ne sort pas :
Avancer - si obstacle : calculer temps precis, effectuer choc
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| — Une particule, des obstacles fixes : simulation

Initialisation
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Tant que la particule ne sort pas :
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| — Une particule, des obstacles fixes : simulation

Initialisation

)

Tant que la particule ne sort pas :
Avancer - si obstacle : calculer temps precis, effectuer choc
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| — Une particule, des obstacles fixes
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Il - Un systeme de particules 11
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Il - Un systeme de particules : simulation

Espece 2 @

Espece1

t=o0s

Initialisation
)
Boucle :
calcul du temps t,,,;,, de
collision, deplacement des
particules puis traitement du
choc

Ici :
> Enceinte 2D carrée (8x8)
> 2 particules [ espéce
> m, =4xm,

> Vporme = 4m.s™*



Il - Un systeme de particules : simulation

t=o0s

Initialisation
)
Boucle :
calcul du temps t,,,;,, de
collision, deplacement des
particules puis traitement du
choc

Cin = min t;, t;;
min ic [on-1] ( [ l])
Je[i+1,n—-1]

t;j tel que :

Ad

vxlly



Il - Un systeme de particules : simulation

t=o0s

Initialisation
)
Boucle :
calcul du temps t,,,;,, de
collision, deplacement des
particules puis traitement du
choc

Ici :
tmin — toz — 0,0367 S



Il - Un systeme de particules : simulation

t=0,03675s

Initialisation
\J
Boucle :
calcul du temps t,,,;,, de
collision, deplacement des
particules puis traitement du
choc



Il - Un systeme de particules : simulation

Initialisation
\J
Boucle :
calcul du temps t,,,;,, de
collision, deplacement des
particules puis traitement du
choc

Théorie des ‘ m;
chocs —  _,  a

t=0,0367s I E{ C;




Il - Un systeme de particules : simulation

Initialisation
)
Boucle :
calcul du temps t,,,;,, de
collision, deplacement des
particules puis traitement du
choc

3 avec le bord haut

t=0,143S




Il - Un systeme de particules : simulation

Initialisation
l

Boucle :
calcul du temps t,,,;,, de
collision, deplacement des
particules puis traitement du
. choc
TSI T . """""" 3 avec le bord haut

o avec le bord bas
@ t=0,2465




Il - Un systeme de particules : simulation

Initialisation
)
Boucle :
calcul du temps t,,,;,, de
collision, deplacement des
particules puis traitement du
choc

3 avec le bord haut
o avec le bord bas
2 avec le bord gauche

t=0,374s




Il - Un systeme de particules : simulation

Initialisation
)
Boucle :
calcul du temps t,,,;,, de
collision, deplacement des
particules puis traitement du
choc

3 avec le bord haut
o avec le bord bas
2 avec le bord gauche

Chocentre2eto

t=0,4315 < Finde la déemo >




Il - Un systeme de particules : optimisation

Version « naive » :

R owy




Il - Un systeme de particules : optimisation
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Premiere optimisation :
Mettre a jour une liste
de chocs triée
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Il - Un systeme de particules : optimisation

Premiere optimisation :
Mettre a jour une liste

de chocs triee

L_chocs =[ [tps, i, J] 1

[—4, —1], si bord

avec Jj E{ [0, NJ, sinon

D’aprés IPT Centrale 2018




Il - Un systeme de particules : optimisation

,,,,, @ Premiere optimisation :
@ Mettre a jour une liste
@ de chocs triée

L_chocs =[ [tps, i, JI1 1
dvec i€ [—4,—1], si bord |
J [0, N], sinon i

Choci(etj) — ‘Nettoyage’ de
L_chocs

A 4
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Il - Un systeme de particules : optimisation

,,,,, @ Premiere optimisation :
@ Mettre a jour une liste
@ de chocs triée

Choci(etj) — ‘Nettoyage’ de
I._chocs

A 4

Calcul des |

nouveaux
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(et])

Insertion
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Il - Un systeme de particules : optimisation

,,,,, @ Premiere optimisation :
@ Mettre a jour une liste
@ de chocs triée

Choci(etj) — ‘Nettoyage’ de

| L_chocs O (ﬂ)\

Calcul des
nouveaux

chocs de i 0 Qﬂ)\
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Il - Un systeme de particules : optimisation

,,,,, @ Premiere optimisation :
@ Mettre a jour une liste
@ de chocs triée

Choci(etj) — ‘Nettoyage’ de

| L_chocs\ O (ﬂ)\

S0 @g o :
0% o | Calcul des

nouveaux
chocs dei




Il - Un systeme de particules : optimisation

,,,,, @ Premiere optimisation :
@ Mettre a jour une liste
@ de chocs triée

= Majen O(n.log n)
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[l - Application

Point théorique :



[l - Application

Point théorique :

Premiere loi de Fick (1855) :

j= —D grad(n)
7 / \

Flux Coefficient de Densite

. . . . Adolf FICK
diffusion particulaire =  (1829-2901)

Forte
densite

Faible
densite
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[l — Application : homogénéisation

Paramétrage : 40x40, interface au milieu ; densité 5o/50 ; méme espece ; subdivision de 4
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[l — Application : homogénéisation

Paramétrage : 40x40, interface au milieu ; densité 5o/50 ; méme espece ; subdivision de 4
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[l — Application : homogénéisation

Paramétrage : 40x40, interface au milieu ; densité 5o/50 ; méme espece ; subdivision de 4
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[l — Application : homogénéisation

Paramétrage : 40x40, interface au milieu ; densité 5o/50 ; méme espece ; subdivision de 4
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[l — Application : homogénéisation

Paramétrage : 40x40, interface au milieu ; densité 5o/50 ; méme espece ; subdivision de 4
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[l — Application : homogénéisation
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[l — Application : homogénéisation

Macro : Micro :
Migration collective VS Collisions
Homogéneéisation Mouvement brownien
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[l — Application : mouvement brownien

] e Mouvement
° brownien
(OM? ) = 2dDt

P S Sl 5 n B

50

1D->1;2D->2;3D—->3
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=150
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Marche aléatoire
implémentée
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N=100 000

—300 -

72‘00 71‘00 (I) 100 200 300 400



[l — Application : mouvement brownien

Marche aleatoire 1200 | | . ]

(0M?) = f(t)
. 1000} 2
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[l — Application : mouvement brownie

200 ;

Simulation DM: Parameétrage : &“ J
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Ill - Application : coefficient de diffusion

/ Mouvement brownien :
(0M?) = 2dDt




[l - Application : coefficient de diffusion

j= —D grad(n)

Calculer le coefficient D de diffusion
via la dynamique moléculaire

(Loi de Fick)

O
© 1
D=— Ar?(t
- lim = (a1 (0)
1 N-—
svec | (Ar3(6)) = = Z -1t =)y
:O |
Position de la Position initiale de

particule i a I'instant t la particule i



Ill - Application : coefficient de diffusion
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[l - Application : coefficient de diffusion

AUTODIFFUSION Helium He Argon Ar
Rayon atomique (pm) 128 71
Masse volumique (g, mol™1) 0,178 1,78
D exp. 1,396.107% 1,57,10°5
1,218.107° 2,0798.107°
r? 0,99798 0,99816
Pour I'autodiffusion : CNTP T=273K P =1,013 bar

Volume Molaire : 22,414.1073 mol™?!

Espece 1 : diffusante Argon Ar
Espece 2 : milieu de diffusion Helium He
Température T (K) 298
D exp. 7,03.107°
(m?.s71) sim. 4,491.107
r? 0,996896




CONCLUSION

= Simulation fidele a la theorie de la diffusion particulaire
& Homogénéisation effective du milieu

L Relation linéaire du mouvement brownien



CONCLUSION

= Simulation fidele a la theorie de la diffusion particulaire
& Homogénéisation effective du milieu

L Relation linéaire du mouvement brownien

= Limite du modele a l'application au cas « reel » :
& Optimiser davantage = gestion de systémes plus
conséquents
& Passage en 3D = plus fidéle a la réalité physique de la
diffusion de la matiere

S Implémentation de forces (Van Der Waals, viscosité)






Il - Un systeme de particules : optimisation 2

.y . . (a)
Deuxieme optimisation:

Neighbour lists and cell structures

Restreindre la zone de recherche
en decoupant l'espace

dt.,qx €t Vg, définis

(b)

21 (22| 23|24|25
16 (17 |18 | 19120
11 (12 |13 |14 15
617189110
11234 ]5

@a

Source : Computer Simulation

of Liquids (1987), Allen &
Tildesley, p150

Fig. 8.5 The cell method in two dimensions. (a) The central box is divided into M x M cells
(M =35} (b} A close-up of cells | and 2, showing the molecules and the link-list structure.
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| - Une particule, des obstacles fixes : résultats

Temps d'extraction

ETUDE
STATISTIQUE

Echantillon:
200 simulations

t=1,070
c=1,039
Erreur-type = 0,166

v=500;1r=1;
Top = 2; #0ob = 36




Nb de valeurs

| - Une particule, des obstacles fixes : résultats
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