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Problematique et modélisation

Calcul des coiits
Notations

| Notation | Description Schéma

Formule
o Distarjce inter-atomique ro =~ 1.22452143392.1071°A
pour I"Argon. (1.1)
it l 'I
—I;I:::r':'
Densité atomique (Nombre | ® ® @ & | E 1
da d’atomes par unité de sur- T, aemes da = = (1.2)
face) * o o @ 0
*&——e—0
—
1
— ALOMmes
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... suite de la page précédente ...

| Notation

Description

| Schéma

Formule

atomique aprés
déformation (Nombre
d’atomes par unité de
surface déformé dans le
cadre de [|'approximation
de Cauchy-Born).

Dans le cas de faibles
déformations, On fera
I'approximation d§ =~ da.
i,e F=1d+¢eB ol B est
une perturbation.

Densité

déformation
F=Vu+I

m"_‘

di =ds= (1.3)

r

o

Cr

Colt de calcul de la force
F; appliquée sur les élé-
ments a chaque pas de
temps de la simulation

(cf. équation 1.11)

Air d'un triangle ABC
défini par 3 noeuds ndl
nd2 et nd3 ayant
pour coordonnées car-
tésiennes  nd1(xy, v1,71)
nd2(xz, y2, 22) et
nd3(xs, ys, z3). Pour sim-
plifier on calcule I'air dans
un plan (i.e en supposant
que les ordonnées selon z
sont constantes)

Ar = xiye — xiys — xeyn +
X3y1 + Xo)3 — X3ys|

(cf. équation 1.10)

Air d'un disque de rayon
Rcut.

App.,, = T.Rcut® (1.4)

... suite a la page suivante ...
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... suite de la page précédente ...
| Notation | Description Schéma Formule
IIEzlll
- S
Apoice Alre d'une boite de dimen- Agoite = by by (1.5)
sion b; et by b
2
I__- P _I
y
Nombre de processeurs af-
fectés a la Dynamique
P et Q@ | moléculaire respectivement Q
selon x et y dans la zone de
recouvrement
L.
ot
Qﬁ‘
Nombre d'éléments dans 8
la zone de recouvrement ’ oy  Asz
NEZ avec Agz est la surface 10 §§ 5 Ng* = A (1.6)
de la zone de recouvrement 1 poono
(Bridging Zone)
ek
- — -
* % % F 4 %% 4108081
N b d’ d * & &+ 4 4 %%+ 0 dad4d0n8 A b]_.b2
NBoi ombre .atom.es ans une et ARE Ngojtes = Aboite-da = —
oites | hoite de dimension b; et b, smassssmaaaa "
*FF 4 4440 adan (1.7)
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... suite de la page précédente ...

| Notation Description | Schéma Formule
Nombre d'atomes dans un
A . Np. = .d 1.8
Dreut disque de rayon R ut Drewe = ADgeu-da (1.8)
Nombre d'atomes dans un A
N triangle ABC formé par les N7 = Ar.da (1.9)
noeuds ndl , nd2 et nd3
p.-l
- " >
o oood CF
a OQaod o
Colit de calcul pour un sk oooo o
élément fini dans la zone S .
Ce j . sk 00 ca o cf. équation 1.12
normale (représenté par un shooooo
’ [ ] 00 ed G
sommet de I'hypergraphe) M R ﬂ
[ | 00 o0 g
]

... suite a la page suivante ...
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... suite de la page précédente ...

| Notation | Description Schéma Formule
Q.-"l
QH
oo O 0O O0OCd o
Q0 00D AR 0 Q2D O
Q0 0 0 0 00 @9 o
90 Q00K 0000 O
ARk e b 00 Q0 O
~ 14 a8 0 I 00O O
Codt de calcul pour un élé- ssssshboooo o
ment fini dans la zone de el S
csz recouvrement (représenté " | cf. équation 1.13
par un sommet de I'hyper-
graphe)
Colit de calcul pour une
hyper-aréte normale (dans B .
Ch yp ( cf. équation 1.14
la zone normale ou dans la
zone de recouvrement)
Qﬂ
I —
T
Coit de calcul pour une SERFEE
hyper-aréte de couplage ) .
CcB? P Plag cf. équation 1.15
(qui est donc dans la zone
de recouvrement)
—

Tab. 1.1: Outils pour le calcul des colits.
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1
AT:E.W@ARH
X1 X2 X3
1
=5 det| vi y2 y3
11 1 (1.10)
1
= §-|X1(J/2 —y3) — y1(xo — x3) + Xo¥3 — X3¥2|
1
e §-|X1)/2 — X1Y3 — Xoy1 + X3y1 + Xoy3 — X3)5|

Coiit de calcul de la force F;

Reprenons I'algorithmes d'integration en temps de la mécanique des milieux continus TSC.

nt3 “n At n
u = ]+ 55 F
! Ml * boucle sur les sommets
n+3
uftt =+ Ata, ?
c ,
TS calcul de Fr ! **  boucle sur les triangles
. n+3
ottt = o4 SR *%*%  boucle sur les sommets

k3

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 Cr. Cette complexité est prédominante devant les complexités
des boucles ¥ et

Cr=- (1.11)

Coiit de calcul des sommets de I'hypergraphe

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

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

_ F
Ce - ADRcut . dA

_ 7T(Rcut)Q (1.12)

o
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Dans la zone de recouvrement En plus du colit normal (calculé au paragraphe précédent) on rajoute le
colit 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.

CcB4=Co+ NP
= ADRCut-dZ_‘FAT-dA

_ mRcut? + Ar

>
o

(1.13)

Coiit de calcul des hyper-arétes de I'hypergraphe

Les colts qu'on mettra sur les hyper-arétes de I'hypergraphe modélisent les volumes de communication
entre les hyper-arétes.

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

Ch= (1.14)

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

Reprenons I'algorithmes d'integration en temps de couplage T§ (cf. section ?? page 7?)

(1a) rhs? = —dott
(1b) rhsC = Y, 0, (Xa)dt } Calcul du second membre
(2)  rhss = rhs®+rhst
R

Te (3) X = Alrhs } Calcul des multiplicateurs

(42) ditt « ditt— AL . _
o o 22”;““ Correction des vitesses
(4b) ™t 0T+ 5 e (Xa)Aa
NBZ
CBZiZ e .NA.C
TP (1.15)

Etude d’un exemple

Les détails de calculs seront évalués sur I'exemple de la figure 1.1 aprés la validation et la finalisation du
calcul théorique des colits.
3k ok 3k 5k >k 5k >k 5k >k 3k 5k >k 5k >k 5k ok k 5k >k 5k >k 5k >k 3k ok >k 5k >k 5k >k 3k >k >k 5k >k 5k >k 3k >k 3k 5k >k >k >k 5k >k >k >k >k 5k >k 5k >k >k >k %k >k >k >k *k %k k
*xxxxx TODO : details de calcul pour un exemple simple ****kxkxk
3k 5k 3k 5k >k 5k >k 5k >k k 5k >k 5k >k 5k >k 5k >k 5k 5k >k 5k >k 3k 5k 5k 5k >k 5k >k 3k >k >k 5k >k 5k %k 3k >k 3k >k >k >k >k >k >k >k >k >k 5k %k 5k >k >k >k %k >k >k >k *k %k X
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Fig. 1.1: Exemple de calcul de coit.
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