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1
Problèmatique et modélisation

1.1 Calcul des coûts

1.1.1 Notations

Notation Description Schéma Formule

r0
Distance inter-atomique
pour l'Argon.

r0 ' 1.22452143392.10−10A
(1.1)

dA

Densité atomique (Nombre
d'atomes par unité de sur-
face)

.

.

dA =
1

r20
(1.2)

... suite à la page suivante ...
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... suite de la page précédente ...
Notation Description Schéma Formule

dFA

Densité atomique après
déformation (Nombre
d'atomes par unité de
surface déformé dans le
cadre de l'approximation
de Cauchy-Born).
Dans le cas de faibles
déformations, On fera
l'approximation dFA ' dA.
i.e F = Id + εB où B est
une perturbation.

.

.

dFA = dA =
1

r20
(1.3)

CF

Coût de calcul de la force
FI appliquée sur les élé-
ments à chaque pas de
temps de la simulation

(cf. équation 1.11)

AT

Air d'un triangle ABC

dé�ni par 3 noeuds nd1

, nd2 et nd3 ayant
pour coordonnées car-
tésiennes nd1(x1, y1, z1)

, nd2(x2, y2, z2) et
nd3(x3, y3, z3). Pour sim-
pli�er on calcule l'air dans
un plan (i.e en supposant
que les ordonnées selon z
sont constantes)

.

.

AT = 1
2 |x1y2 − x1y3 − x2y1 +

x3y1 + x2y3 − x3y2|

(cf. équation 1.10)

ADRcut
Air d'un disque de rayon
Rcut.

.

.

ADRcut = π.Rcut2 (1.4)

... suite à la page suivante ...
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... suite de la page précédente ...
Notation Description Schéma Formule

ABoite
Aire d'une boite de dimen-
sion b1 et b2

.

.

ABoite = b1.b2 (1.5)

P et Q

Nombre de processeurs af-
fectés à la Dynamique
moléculaire respectivement
selon x et y dans la zone de
recouvrement

.

.

NBZe

Nombre d'éléments dans
la zone de recouvrement
avec ABZ est la surface
de la zone de recouvrement
(Bridging Zone)

.

.

NBZe =
ABZ
AT

(1.6)

NABoites
Nombre d'atomes dans une
boite de dimension b1 et b2

.

.

NABoites = ABoite .dA =
b1.b2

r20
(1.7)

... suite à la page suivante ...
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... suite de la page précédente ...
Notation Description Schéma Formule

NADRcut
Nombre d'atomes dans un
disque de rayon Rcut

.

.

NADRcut = ADRcut .dA (1.8)

NAT

Nombre d'atomes dans un
triangle ABC formé par les
noeuds nd1 , nd2 et nd3

.

.

NAT = AT .dA (1.9)

Ce

Coût de calcul pour un
élément �ni dans la zone
normale (représenté par un
sommet de l'hypergraphe)

.

.

cf. équation 1.12

... suite à la page suivante ...
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... suite de la page précédente ...
Notation Description Schéma Formule

CBZe

Coût de calcul pour un élé-
ment �ni dans la zone de
recouvrement (représenté
par un sommet de l'hyper-
graphe)

.

.

cf. équation 1.13

Ch

Coût de calcul pour une
hyper-arête normale (dans
la zone normale ou dans la
zone de recouvrement)

.

.

cf. équation 1.14

CBZh

Coût de calcul pour une
hyper-arête de couplage
(qui est donc dans la zone
de recouvrement)

.

.

cf. équation 1.15

Tab. 1.1: Outils pour le calcul des coûts.
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AT =
1

2
.||
−→
AB ∧

−→
AC||

=
1

2
. det

 x1 x2 x3
y1 y2 y3
1 1 1


=
1

2
.|x1(y2 − y3)− y1(x2 − x3) + x2y3 − x3y2|

=
1

2
.|x1y2 − x1y3 − x2y1 + x3y1 + x2y3 − x3y2|

(1.10)

1.1.2 Coût de calcul de la force FI

Reprenons l'algorithmes d'integration en temps de la mécanique des milieux continus T CS .

T CS



u̇
n+ 1

2

I = u̇nI +
4t
2MI

F nI
}
* boucle sur les sommets

un+1I = unI +4tu̇
n+ 1

2

I

calcul de F n+1I

}
** boucle sur les triangles

u̇n+1I = u̇
n+ 1

2

I + 4t
2MI

F n+1I

}
*** boucle sur les sommets

La boucle ** sur les triangle contien les étapes suivantes :

� Déformation du cristal,
� Calcul du tenseur de Piola,
� Accumulation de la force sur les sommets du triangle.

On note la complexité de cette boucle CF . Cette complexité est prédominante devant les complexités
des boucles * et ***

CF = ...

= ...
(1.11)

1.1.3 Coût de calcul des sommets de l'hypergraphe

Les poids qu'on mettra sur les sommets de l'hypergraphe modélise le coût de calcul nécessaire pour un
élément �ni. Il y a deux types de sommets (modélisant les éléments) dans l'hypergraphes : les sommets qui
sont dans la zone de recouvrement et les sommet hors de cette zone (i.e dans la zone normale). Les coûts
de calcul sont calculés en fonction du nombre d'atomes.

Dans la zone normale C'est le coût du calcul de la force au centre de gravité d'un triangle (élément) dans
les conditions de l'approximation de Cauchy-Born. Cela correspond au nombre d'atomes dans un disque de
rayon Rcut (Cf. tableau 1.1).

Ce = ADRcut .dFA

= π(
Rcut

r0
)2

(1.12)
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Dans la zone de recouvrement En plus du coût normal (calculé au paragraphe précédent) on rajoute le
coût de couplage qui est le nombre 'atomes par éléments (Cf. tableau 1.1). On supposera que les triangles
sont isométriques sur la zone de recouvrement.

CBZe = Ce + N
A
T

= ADRcut .dFA +AT .dA

=
πRcut2 +AT

r20

(1.13)

1.1.4 Coût de calcul des hyper-arêtes de l'hypergraphe

Les coûts qu'on mettra sur les hyper-arêtes de l'hypergraphe modélisent les volumes de communication
entre les hyper-arêtes.

Dans la zone normale Une hyper-arête normale contien 4 éléments.

Ch = ...

= ...
(1.14)

Dans la zone de recouvrement Comme on a décrit précédement, une hyper-arête de couplage regroupe
les éléments de la zone de couplage qui sont dans une même boite d'atomes.

Reprenons l'algorithmes d'integration en temps de couplage TRC (cf. section ?? page ??)

TRC



(1a) rhsAi = −ḋn+1α
}

(1b) rhsCi =
∑

J ϕJ(Xα)u̇
n+1
J

Calcul du second membre

(2) rhsi = rhsAi + rhs
C
i

(3) λ = A−1rhs

}
Calcul des multiplicateurs

(4a) ḋn+1α ← ḋn+1α − 4t
2mααα

λ
}

Correction des vitesses
(4b) u̇n+1I ← u̇n+1I + 4t

2mIαI

∑
i ϕI(Xα)λα

CBZh =
NBZe
P.Q

.NAT .Ch

= ...

(1.15)

1.1.5 Etude d'un exemple

Les détails de calculs seront évalués sur l'exemple de la �gure 1.1 après la validation et la �nalisation du
calcul théorique des coûts.
**************************************************************

****** TODO : details de calcul pour un exemple simple *******

**************************************************************
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Fig. 1.1: Exemple de calcul de coût.
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