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Simulation & Modélisation

* La modélisation consiste a créer une représentation abstraite ou simplifiée d'un systeme réel a I'aide de modeles
mathématiques, graphigues, conceptuels ou informatiques.

e Lasimulation est le processus d'exécution d'un modele pour observer comment le systeme réel se comporte en fonction

du modele.
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A2 U = @"‘ Echelle des espaces et des temps
ARTOLS - ORIV - Bheo Techniques de simulation

A

Ingénierie Monte Carlo Dynargil\c,]lu‘e des disl.ocations
Dynamique Moléculaire a gros grains

Empirique : Monte Carlo objets

Monte Carlo Thermodynamique...

Dynamique Moléculaire
Quantique
Calcul ab-initio :

Structure électronique...
Physique

Méthode des éléments finis :
Calcul des structures ,
mécanique des fluides,

thermodynamique...

Quantique

Temps | | | } | | | | >
10713 (fs) 1012 (ps)  109(ns) 106 (ps) 103 (ms) 1 10%(mn) 103 (h)
Espace : : : : : : : ! ! ! ! ! ! >
1012 10 (nm) 106 103 1
échelle nanoscopique (atomique) échelle Micro/mésoscopique échelle macroscopique
‘ 10-1000 atomes 104';‘3l 10° atomes
|
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Ensemble d’atomes Milieu continu : discrétisé par maillage
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VASP, CRYSTAL, FPLAPW, GAUSSIAN...

Propriétés ferroélectriques
du La,Ti,0,
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Propriétés électroniques
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On résout donc simultanément, pour tous les atomes i ) . . . _
d'un systéme, les équations classiques du mouvement. Détermination de propriétés thermodynamiques

. . =z d’un systeme micellaires.
f=—grad(E )=m, d dr t(zt) =mr(t)
fom 4TO_ Bk o

2 a(t) _: 'L~__ E b L
I’(t) -t I'(t-l—St) . }‘5: e p;-:‘_

v(t) v(t+0t T A
'r'(t):a(t):%:va) (t+o!) AT N

Ega= Y k(r—r) +Y &, (0-6,) + 3 "?”[1 + cos(ng — )]

bond angle dihedral
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Equilibrated Dried Calendered

slurry electrode electrode
dry = Eoni ® 15 %

l

\\\ Alum

41 pm

f=—grad(E )=m ;t(f) —mi(t)

12 6
Ery (r) =4e [(%) - (%) ] r<Tc Schéma de modeélisation basé sur MDGG pour le processus de fabrication

Lennard Jones (LJ) d'une cathode d’une batterie solide.

Fopg = \/51/ m+R [(knOnij — mepryavn) — (keAsy — Meppyive))

Granular Hertzian (GH)

LRCS
https://doi.org/10.1016/j.jpowsour.2023.233427
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Exemple de simulations de mélange, de séchage et
de calandrage (96 % de NMC - 4 % de CBD, 32,67 %

de compression).

f=— glraEl(Ep)zmi dzdrt(zt) =mr(t)

Biy (1) =4¢ [(2)" = (2)°] r<r.

Lennard Jones (LJ)

Fou = \/51/ R+R (knbnij — mefrynvn) — (KeAsy — Messye Vi)

Granular Hertzian (GH)

https://doi.org/10.1016/j.jpowsour.2023.233427
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Entrée d’air

uLco
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Fenétre a effet
pariétodynamique

Sortie de [’air

-4P

* P=Pa!m

T

air entrée

vitre

lame
d’air 1

air

. Tair sortie2

. 9501 transmis

T Milieu

3int . .
Q interieur
* Tint
« 4. .
IR
qint
* Tr int

surfaces
faiblement

émissives

entrée de 1’air

Etude des transferts thermiques couplés (conduction — convection -
rayonnement) et les transferts couplés chaleur / masse.

Modele MFN (Mécanique des Fluides Numériques)

sortie de 1’air

1,2 “—air (MFN)
- M4 3E [T & = vitre 1 (MFN)
E ~--vitre 2 (MFN)
2 0,8 .
.';: —vitre 3 (MFN)
c 06 * air (exp)
o
£ 04 * vitre 1 (exp)
v
4 02 + vitre 2 (exp)
' * vitre 3 (exp)
0

39

température (°C)



A 2 —1 v“"é‘ Méthodologie d’étude de I'impact du comportement thermique des
RToie U:o 4’ composants de parois sur les performances énergétiques des batiments

Le but est de caractériser un matériau a changement de phase (MCP) et de simuler son comportement en fonction des

sollicitations thermiques imposées afin de quantifier son impact sur l'efficacité énergétique du batiment, en termes de
stockage et de restitution.

. f“ 3 ' i 1 =~ ],
7 i ;f \‘\ %‘a.
MCP ou Matériau composite =L R L
| '™ F Temw R gewrl
U . J t % ¢
{} ; ey ‘"- ’r
Mesures expérimentales . — i 1 A )
DSC  ou  Banc Fluxmétrique B = e

Méthodes inverses
Caractérisation des propriétés thermophysiques
Simulation du comportement thermique du matériau

Modélisation a I’échelle du batiment Fid i,
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Evaluation des performances des machines tournantes

e Rendement / Efficacité Energétique / Densité de puissance
e Aide au dimensionnement multi-physique machines hautes performances

LSEED
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Dimensionnement de maquettes de laboratoire

e Ftude de ’lhomogénéité des champs dans les échantillons sous test
e Choix des meilleurs capteurs pour la maquette réelle

LSEED
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Quick Campbell diagram of magnetic forces

o ? ;— 7 I I . 7 I H64
| J
§F I 4 X O T o 2
Vi /S S S e
, : ) {? / / P / 2 -
Meéthodes analytiques £ w00 FET I A
V4 . . V4 . . . . yar -‘% f .. é - ':/. 7
* Prédiction et réeduction du bruit d’origine magnétique des 1111/ f o
machines 11/ —
=1 H ///& o - :?:)t:l"_J‘HRotor
e -

Magnetic force frequency [Hz]

LSEED »
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I 2 000 0 L TS
Méthodes Stochastiques 5 . L .
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e Prédictions des Seuils d’apparition des phénomenes de » ; z I '
dégradation des diélectriques

e Modeles de vieillissement des machines

LSEED «
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Utilisation de réseaux de neurones convolutionnels (CNN) pour
évaluer la qualité des images tomographiques de rayons X.

| — R
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= X
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LRCS
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Espace conformationnel (paysage énergétique) Initialization, first
d’une structure cristalline.

population

Create new -
population
h L TH
Best 725 4 ; . r ; . r ; . r .
= = g R} 1418 0 ERT) Rt} 6 S T 2 a0 118
Individuals SiFIMUFS hikaber

V

New population

Halting criteria
achieved ?

Classical sampling

Enthelpy eV
i L

iIéYes

Algorithme évolutionnaire

Evolutionary sampling

Un nombre de configurations tres important !

Enthalpy. eV
I
L SR RO, IR |

T T T LBk ek i ik o ot T 1
100 200 300 0 500 600 70O B0 200 000 100 1200
Sruelure number
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Hydrogénation de MgNi;

Algorithme évolutionnaire couplé a des
calculs DFT (Théorie de la Fonctionnelle

P

|é\0 T

M

Géomeétrie de I'hydrure

Structure de départ
Pm3m

Pm-3m
r!m‘mmm P-4m2

Po6,22

B
L
W

Formation de I'hydrure

Bilan AE =0,28 eV
\/ AE=-2,42 eV

Dimensions de I'hydrure

Hydrure
P321
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(a) Overview of our model (b) EMPNN layer

0.0 0.2 04 0.6 08 L0

Astrid Klipfel, Olivier Peltre, Najwa Harrati, Yael Fregier, Adlane Sayede, Zied Bouraoui, Equivariant
Message Passing Neural Network for Crystal Material Discovery in The 37" AAAI Conference on uc CS
Artificial Intelligence,2023. Kk
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Chaire de Professeur Junior (CPJ) IA — Chimie :

* Contrat de 3 ans avant titularisation dans le corps des
professeurs des Universités.

* Financement ANR de 200K euros : financement de
doctorant, post doc, contractuel IT....

e Rentrée 2024

* Contact : adlane.sayede@univ-artois.fr

i UCCS - UMR CNRS 8181
UCCS Faculté des Science de Lens
et Université d'Artois
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