Simulation des matériaux en

conditions extrémes:
I’approche multi-échelles, du microscopique
a la simulation des procedes
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Maitriser le comportement des matériaux en conditions extrémes

Des pressions Des températures
gigantesques astronomiques

Des sollicitations
rapides

Des matériaux
compiexes

Temperature (“C)

Simulation prédictive
TERA




La stratégie multi-échelles: co-développer un panel de codes de simulation adapté au
HPC
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L’échelle quantique: ab initio
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de TERA 1 a TERA 10, équation d’état et courbe de fusion

Sur TERA 1: qq 10 atomes-gq 10 heures qq PROCS Gallium

0

L’EOS ne dépend que de I’environnement
atomique local: quelques atomes

Sur TERA 10: gg 100 atomes- qq 100 procs pour
simuler la fusion du fer sous pression

Géophysique: connaitre précisément I’interface solide-liquide du
manteau terrestre: Fer + impuretés a 3 Mb et qg 1000 K
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Sur TERA 100, on simule la réactivité de surfaces de matériaux complexes
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Stockage et retraitement des déchets nucléaires:
Comprendre la réactivité des combustibles
nucléaires (PuO, ou UO,) avec I’eau

Restituer les propriétés des oxydes d’actinides, matériau
corrélés: L’approche standard ne suffit plus

Simuler I’adsorption de I’eau sur les différents sites
avec ou sans dissociation

=> Energies de liaison pour différentes configurations

Simuiation Abinit; 100 atoimes
1 calcul =200 P x 10 h= 2000 h.PROC

25 sites/config X 2 (HZO dissocié ou non)

Configurations des voisins

=>1 Megah.Proc

Collaboration ITU Karlsruhe
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Couplage d’échelle: le Monte Carlo Cinétique permet I’acces aux échelles mésoscopiques

On simule directement
(=2 I’adsorption-desorption des

- molécules d’H,0 _gw"{;ﬁ'&* iy
YUY T
B Y ST -
v AN N IO A X )
* Ab initio => énergies de liaison sur le {‘1““5““‘ &“ “ Q"“ ““&:g“;“
réseau et les fréguences des transitions OTIV R _5 -

« Transitions thermiquement activées: ¢ FA g&‘. .
désorption a haute température d’autant plus
facile que la pression partielle est faible

Cinétique de désorption:

chauffage a 600K et p= 10-1° mbar
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Les calculs de structure electronique doivent relever les challenges du passage a I’échelle et
du traitement des corrélations

e Challenge informatique: I’approche en ondes planes (TF)
limite la scalabilité a qq 1000 PROCS

=> Algorithme d’ordre N (ANR Newcastle, collaboration LABRI)

Expermment (Wuilloud et a1 1983, Wieliczka et al 1984)
T T

Challenge physique:

Développer une approche unifiée pour
tous les niveaux de corrélation B

=> Champ Moyen Dynamique (DMFT)
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&3 ’échelle atomique: Dynamigue moléeculaire

1/ Définir le potentiel d’interaction classique entre les atomes a partir de I’échelle
quantique ou a partir de résultats expérimentaux

2/ Résoudre I’équation de la dynamique: F = grad V = my



Simuler a I’échelle « hydrodynamiques » et a I’échelle de I’expeérience

diagnosis |

o . Ly
Endommagement des matériaux ductiles R $
- A > Incident beam
(:g] SOus ChOC visar | th‘ :',: / I (100TW laser)
- : j | i .

Modele empirique ajusté sur des expeériences

Simuler en DM classique
Valider directement sur des expériences a la
méme échelle (laser ultra court)
=> “mesure” numerique de coefficients pour
les modeles phénoménologiques

I : I : I % T
MD slope: -4.0 - Exp.: no detected

Pxx (Pa)
-2.50e+10 -1.62e+10 -7.50e+09 1.25e+09 1.00e+10

MD slope: -1.36 - Exp.: -1.44

Simulation de I’endommagement:
calcul STAMP : 65 millions
d’atomes, 512 cceurs sur TERA-10
30nm x 30 nm x 1 um

MD slope: -1.80 - Exp.: -2.

| 1 i | L | 1 1 I
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Collaboration LULI, LCD Poitiers
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La Dynamique Moléculaire utilisera des potentiels de plus en plus preécis/colteux sur des
échantillons de plus en plus grands mais cela ne suffira pas!

— | Challenges informatiques: Challenges physigues:
(=) | » Amélioration & prévoir pour le passage a « Développer des potentiels classiques pour des
| 20000 camurs L plus domaines plus larges (fusion-resolidification)
* Exploiter les architectures hybrides GPU? « Développer les approches mésoscopiques du
type « Coarse-Graining »

Dynamique Moléculaire
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L’échelle mésoscopique
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La methode des champs de phase permet de simuler des changements de phase
martensitiques

Maitriser les changements de phase solide-solide rapides: sous choc ou lors du
(&0 procédé de fabrication

Deux types de transformations:

spinodale: thermiquement activée, lente

martensitigue: dépendant de la contrainte, trés
rapide (ps), forte deformation (réversible), effets
polycristallins (1 grain ~ 50 p)

Methode des champs de phase multi-échelles @

/ T
4:/ 7
 Chaque état final est un “puits d’énergie”: le paysage I

énergétique est issu de calculs ab-initio

* Le chemin de réaction est décrit par un seul paramétre

T | =

T —
e | 7
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& O T

@

polycristal d’austénite (alliage Fe-Ni) 10 um
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La méthode approchée est validéee par recouvrement en Dynamique Moléculaire

Echelle méso

@S
Echelle micro Echelle micro-méso
1nm 10 nm 250 nm
Equivalence

Equivalence énergétique
jusqu’au 2éme ordre
pour les déformations
les plus probables

phénoménologique

-
Champ
de <
phase

Dyn.
48 heures CPU

Moléculaire p

3000 heures CPU Méso
P——
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On commence a simuler le procedg, reste a ajuster la cinétique

Cinétique rapide Cinetique lente
P La taille des lamelles de
~ martensite dépend de la
cinétique de la transformation
qui reste un parametre ajustable

Simulation du changement induit par un
indenteur (Code CODDEX)
Alliage a mémoire de forme (Nickel-Titane)

Déformation faible (noir)- 20% déformation (clair)
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Un exemple de chaine aboutie jusqu’a
I’échelle macroscopique:

Endommagement par fragmentation d’un
metal et plasticite polycristalline
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QS Les modeles phénoménologiques
T nécessitent un jeu de parametres

La modélisation de la plasticité implique de prendre en compte la nuance

Métal (BCC: écrouissage fort)

fortes vitesses
de déformation

D

Forte évolution de la
Polycristal texture

par nuance, donc par mode
d’élaboration

=> || faut inclure I’orientation
cristalline dans le modeéle, donc
inclure la présence de systemes de
glissement dans chaque cristal

L’effet important sur I’hétérogénéité de la
déformation suffit il a expliquer la localisation
de la striction et/ou la fragmentation?




L information remonte les échelles a travers des descriptions différentes
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Fragmentation et texture en traction bi-equi-axiale: premiers résultats

Effet de la taille de grains 1 grain =1 maille donc 1,6 Millions de grains

C=J Rupture précoce si Fragmentation plus tardive (car n >> 1)

n = ep plaque/dimension grain = 1 texture initiale anisotrope (laminage)

o A => localisation plus précoce

Le max de localisation ne correspond pas au
max de contrainte!

2.5000
2.2000
1.9000

6000

.3000

Calcul CODDEX sur TERA 100: 100 h x
1200 Procs avec 3 grains maillés au max

Déformation log totale
0g 050 1D 1§ 30 25

=> pesoin de 10 fois plus de coeurs
1,6 106 mailles = Nbre de grains x nbre de mailles/grain Collaboration ESI Group
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Des résultats tres encourageants mais il reste du chemin a faire!

On dispose d’outils opérationnels et

e=9 prédictifs pour toutes les échelles

e au meilleur niveau international

* approche toutes échelles unique au
niveau national

Challenges informatiques:
 Exploiter les futures ressources du HPC
Machines Exaflopiques
Architectures Hybrides
e Code ab initio: alternative a FFT? QMC?
» Code de DM classique: “mur du temps”

» Dépouillement/visualisation des résultats

Challenges physiques:

o Les corrélations électroniques

e Les cinéetigues des transformations:

réactions chimiques
changements de phase
o La simulation du “vrai” materiau:

grains, défauts, impuretés

NB: Les validations expérimentales élémentaires, sur les grands instruments:
synchrotrons/laser ultra rapides et sources associées, restent nécessaires
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Merci de votre attention
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