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Problématique

La DAM est amenée a étudier des matériaux inertes (mét  aux) ou
réactifs (explosifs) soumis a de tres fortes sollicita tions.
Vitesses de déformation (métaux) ~ 106s,
Décompositions chimiques (explosifs) en ~ 10-8s.

Le programme “Simulation” exige une description précise des
pProcessus associés.

Expériences spécifiques.

Moyens de calculs performants.

Méthodes nouvelles de simulation.

La dynamique moléculaire classique et le Monte Carlo sont des
outils numériques mis en place dans le cadre de ce programme.
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Codes.

Code Stamp, développé a la DAM compte tenu de la spéc fficité tres
&) particuliere de nos applications.

Code paralléle, bon fonctionnement sur quelques milliers de
processeurs (machine TERA-10, CCRT).

Bibliotheque de fonctions d’énergie potentielle.

Modeles phénoménologiques : Lennard-Jones, exp-6, REBO,
etc.

Modeles applicatifs :
EAM, MEAM (métaux).
ReaxFF, LCBOP2 (systemes organiques).
Ensembles thermodynamiques.
NVE,NVT,NPT, NVHug, ...

Code Gibbs, co-developpé par le CNRS, I'Université Paris XI, 'FP
et le CEA-DAM.

Code parallele, bon fonctionnement sur quelques dizaines de
processeurs.
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Fonctions d’énergie potentielle

Ingrédient de base des simulations moléculaires, ell es décrivent les
Interactions entre les atomes ou entre les molécules du systeme.

Leur formalisme étant généralement empirique, elles son t
specifiques d’'un probleme ou d’'un matériau donné.

Elles peuvent étre simples (Lennard-Jones : 2 paramé  tres) ou trés
complexes (ReaxFF : plusieurs centaines de parametres)

Systémes organiques Métaux
Inertes Réactifs
Composante intra- | Potentiel de type Lennard-Jones, EAM, MEAM
moléculaire + Van Bond Order + charges
der Waals + variables.
coulombien
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Ajustement des fonctions potentielles

parametres

Stamp

parametres

F

v/
Gibbs

parametres

F,

F, parametres
i
Client 3
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>Client 4
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Ajustement des fonctions potentielles

Données Parametres
disponibles recherchés
Ab Initio : \ ( Intramoléculaires :
» Charges
* Potentiel

» Constantes de vibration
* Distances d’équilibre

électrostatique
» Grandeurs
thermodynamiques

Electrostatiques :
» Charges
» Parametres de charges
variables
* Polarisabilités

Expérimentales :

e |sothermes

» Hugoniots Dispersion-Répulsion :
« Compositions e Lennard-Jones
* Vitesses de chocs « Exponentiel-6

* Vitesses du son j K . ...
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Quelgues exemples d’applications.
Propagation d’'une onde de détonation.
Réflexion oblique de deux ondes de détonation.
Décomposition chimique d'un explosif
Equation d’état des gaz issus de la détonation
Physiques des agrégats de carbone.

Ecaillage d’'un monocristal de tantale.

Ejection de matiere.
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Propagation d’'une onde de détonation.

Onde de détonation : onde de choc reactive supersoniq ue.
Ceélérité : 5a 10 km/s.
Pression : de 15 a 35 GPa, compression : environ 2.

Produits de détonation Zone de réactions Front de choc  Explosif au repos
(épaisseur <1 mm)

surface /

sonique

A -
— pression

— température

DAM / lle de France



Propagation d’'une onde de détonation.

La dynamique moléculaire est utilisée pour asseoir le cadre

e théorique du travail de modélisation.

W Comparaison entre simulation DM et modele
hydrodynamique.

Calcul de DM : potentiel REBO, environ 50 000 atome s.——»

Modéle hydrodynamique
(ZND + hypothéses thermodynamiques)

Pressure (GPa)
@
S
T
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G0

Réflexion oblique de deux ondes de détonation.

Le caractére a priori instationnaire du processus nécessite un calcul sur des temps

plus longs, impliguant un systeme de grande taille.

Dimension retenue : 7 millions de molécules, enviro

eCinefique
2.50e-19 3.75e-19 ) 5.00e-19
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Décomposition chimique d’'un explosif.

Recherche d’'informations quantitatives sur les proce Ssus

e=» chimiques survenant dans la zone de réaction.

Epaisseur < 1mm, vitesse entre 5 et 10 km/s, compressi  on ~ 2.
Simulation par dynamique moléculaire.

Potentiel ReaxFF, proposé par le CalTech (USA) et implanté dans le
code Stamp.

ReaxFF est un potentiel a ordre de liaison et a charges variables.
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Equation d’état des gaz issus de la détonation

La détonation produits des gaz sous haute pression (1 0-50GPa) et
haute température (3000-5000K) dont il faut connaitre  avec
précision I'equation d’état.

Mélange de molécules « simples » en équilibre chimique.

Nécessité de I'implantation d’une techniqgue Monte Ca  rlo spécifique
(le Monte Carlo Réactif) associée a une méthode de ca Icul de
I'Hugoniot.
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P (kbar)

RDX

Exemple : calcul de I'Hugoniot

C,HNO, —— CO,+ NO + N,+ CO + H, + H,0 + NH,

175
® Pole
150 @ Monte Carlo (This work)
o CJ point (MC)
138 — Thermochemical code
5 o CJ point (TC)
100
75
50 +
25 -
0r )
i | | | |
0.6 0.7 0.8 0.9 1

\Y (cm3.g_1)

Ceélérité de détonation
Expérience
Monte Carlo :

Thermochimie !
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Physique des agrégats de carbone.

Les gaz issus de la détonation peuvent contenir des agrégats de carbone solide
(graphite, diamant) dont il faut connaitre les prop rietés dynamiques (croissance,
coalescence) et thermodynamiques (effets de taille) dans un environnement
thermodynamique sévere (une dizaine de GPa, quelque s milliers de K).

Potentiel LCBOP2 (potentiel a ordre de liaison spéci  alisé pour le traitement du
carbone), utilisable en DM et MC.

4000 K and 30 GPa 5000 K and 35 GPa
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Endommagement sous choc : I'ecaillage

Processus résultant du croisement de deux faisceaux d e détentes.

e Tantale, potentiel MEAM, bords libres, 54x10 © atomes.
Comparaison quasi-directe avec I'expérience.

Et at final

Réflexion des détentes

oooooo
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Endommagement sous choc : éjection de matiere

La réflexion d’'un choc sur un bord libre peut provoquer I'éjection
(&) d’une quantité plus ou moins importante de matiére.

Monocristal de cuivre, potentiel EAM.
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P/ p=0.67 P/ p=0.64 pPo/ p=0.60
P< Point de fusion sous choc P= Point de fusion sous P>> Point de fusion sous
choc choc
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