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Introduction et contexte

* Interét : Améelioration de propriétés de transport de fluides telle
gue la viscosité de cisaillement en phase peu dense.

* Molécules courtes (Nc<16) et de rigidité variable.

« Simulations de dynamique moléculaire hors équilibre avec un
code de Dynamique Moléculaire « Transpore » (G. Galliéro)
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Modele et méthodes utilisées

 Modele : fluide modélisé par des chaines de Lennard-Jones.

o\ 12 o\b6
4e [(—) — (—) ] ., ifr <,
ULJ — r r

0, ifr >r,

« Utilisation liste de Verlet pour le calcul des forces d'interaction

» Algorithme de Verlet (version vitesse) pour intégrer equations du
principe fondamental de la dynamique.

» Algorithme Rattle pour maintenir constante la distance entre
atomes d'une méme moléecule (position et vitesse)

 Introduction d'un potentiel harmonique pour la rigidite.
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Parallélisation (1)

o Utilisation du code de dynamique moléculaire « Transpore » (G.
Galliéero)

 Facteurs limitants :

— Calcul des forces d'interaction
- Contrainte des positions et vitesses des particules (Rattle)

* D'ou parallélisation de ces parties du code (en MPI) pour
réduire colt en temps cpu

* Choix d'une répartition des molécules et forces associees sur
des processeurs

ler février 2013 Journée Scientifique du MCIA



s

Parallélisation (2)

« Performances du code sur cluster Avakas (Mcia) et Pyrene (Uppa):

— Gain en temps d'environ 20 % (nv procs intel)
— Calcul efficacité e=t1/ (p*tp)

Performances du code
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7. Viscosité de cisalllement en phase peu

dense (2)

* Domaine parallépipedique de dimension 4Lx*Ly*Lz découpeée
en 24 sous domaines (moyennes).

« Simulation de dynamique moléculaire hors équilibre : phase
équilibre (1076 pas de tps)+phase de transition hors équilibre
(1076 pas de tps)+phase stationnaire hors equilibre de (1.5
1077 pas de tps).

« Cisaillement par échange de particules, comportement
newtonien.

e p*=0.1, ~1500 particules, 1<Nc<16, 2.5<T*<6, 0<k*<1000.

» CL periodiques, température imposeée via thermostat de
Berendsen
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7. Viscosité de cisaillement en phase peu

dense (3)

 Viscosité translationelle et longueur de chaine (Nc>1) pour 2

cas limites :

=> |0l puissance

e Référence : dimere

2
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7. Viscosité de cisalllement en phase peu

dense (4)
* Flexible : .
. _ Non= S rr
10,LIC flex = 057 — 057\
(3)  =(3)
2
* Rigide : .
} _ Mon= J I
o,LiCrigid — N. 0.88 — N, 0.88Y
- 24, | — |
2 2
 Erreurs:

- Flexible : AAD=1.5 % et MxD=4.3 %
- Rigide : AAD=2.8 % et MxD=5.7 %
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- Viscosite de cisaillement en phase peu

dense (5)

* Definition rayon de giration :

Igl—‘/NNmolZ Z 1GM P+

- Viscosité translationelle et O . K0 T3
L. _ _ s O  k=0,T=6
rayon de giration (f=-1.2): N 081k . K10 7o
* £° w O k=10, T=6
UU,LJC (R*)ﬁ S O.E' A k=100, T=3
—_ < . : A k=100, T=6
n(’*; N —2 8 - 06 %.. v  k=1000, T=3
JN.= & " v k=1000, T=6
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' Conclusions

 Relation entre viscosité de cisaillement zéro-densité et
geometrie molécule quelque soit la rigidité.

 Relation entre viscosité de cisaillement zéro-densité et
longueur de chaine pour deux cas limites

e Référence : le dimere

» Possibilité de faire de nombreuses simulations grace a la
parallélisation du code et aux moyens de calculs alloues
(MCIA et UPPA).
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Introduction et contexte

* Intérét : Amélioration de propriétés de transport de fluides telle
gue la viscosité de cisaillement en phase peu dense.

* Molécules courtes (Nc<16) et de rigidité variable.

» Simulations de dynamique moléculaire hors équilibre avec un
code de Dynamique Moléculaire « Transpore » (G. Galliéro)
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Modeéle et méthodes utilisées

Modéle : fluide modélisé par des chaines de Lennard-Jones.

o[- )] e

0, ifr > r,

Utilisation liste de Verlet pour le calcul des forces d'interaction

Algorithme de Verlet (version vitesse) pour intégrer équations du
principe fondamental de la dynamique.

Algorithme Rattle pour maintenir constante la distance entre
atomes d'une méme molécule (position et vitesse)

Introduction d'un potentiel harmonique pour la rigidité.
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Parallélisation (1)

 Utilisation du code de dynamique moléculaire « Transpore » (G.
Galliéro)

» Facteurs limitants :
- Calcul des forces d'interaction
- Contrainte des positions et vitesses des particules (Rattle)

» D'ou parallélisation de ces parties du code (en MPI) pour
réduire colt en temps cpu

* Choix d'une répartition des molécules et forces associées sur
des processeurs
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Parallélisation (2)

» Performances du code sur cluster Avakas (Mcia) et Pyrene (Uppa):

- Gain en temps d'environ 20 % (nv procs intel)

- Calcul efficacité e=t1/ (p*tp)
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Viscosité de cisaillement en phase peu

dense (2)

* Domaine parallépipédique de dimension 4Lx*Ly*Lz découpé
en 24 sous domaines (moyennes).

» Simulation de dynamique moléculaire hors équilibre : phase
equilibre (1076 pas de tps)+phase de transition hors équilibre
(1076 pas de tps)+phase stationnaire hors équilibre de (1.5
1077 pas de tps).

» Cisaillement par échange de particules, comportement
newtonien.

* p*=0.1, ~1500 particules, 1<Nc<16, 2.5<T*<6, 0<k+<1000.

» CL périodiques, température imposée via thermostat de
Berendsen
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Viscosité de cisaillement en phase peu

dense (3)

* Viscosité translationelle et longueur de chaine (Nc>1) pour 2

cas limites :

=> |oi puissance

» Référence : dimeére

2

* _ *
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Viscosité de cisaillement en phase peu

dense (4)
* Flexible : .
. _ MoN=2 5 T
Mo,LIC flex — N, 057 N, 057\
— 24, | —
2 2
* Rigide : X
. _ Mon= 5 rx
No,LiCrigid = N. 088 N, 088\
— 240, | —
2 2
* Erreurs:

- Flexible : AAD=1.5 % et MxD=4.3 %
- Rigide : AAD=2.8 % et MxD=5.7 %
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Viscosité de cisaillement en phase peu

dense (5)

 Definition rayon de giration :
| Numol x—N. , © /\(\/
|Rg| = Z Z |GiMi;|" + = () =
N¢Nmoi i=1 j=1 2 N4 (N )
- Viscosité translationelle et 10 . o7
irati = - B o k=0,T=6
rayon de giration (f=-1.2): & 08 li, . T
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Conclusions

* Relation entre viscosité de cisaillement zéro-densité et
géométrie molécule quelque soit la rigidité.

* Relation entre viscosité de cisaillement zéro-densité et
longueur de chaine pour deux cas limites

» Référence : le dimere

» Possibilité de faire de nombreuses simulations grace a la
parallélisation du code et aux moyens de calculs alloués
(MCIA et UPPA).
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