Simulation multi échelles pour
les matériaux : application a
la propagation de fissures

O. Coulaud
Projet ScAlApplix

16 juin 2008

INSTITUT NATIONAL

DE RECHERCHE centre de recherche
EN INFORMATIQUE ;‘ N RIA BORDEAUX - SUD-OUEST

T EN AUTOMATIQUE

Simulations numériques et calcul intensif
Journées scientifiques de I'Université de Nantes

N
s
! B
i
[
g
l‘

AT



Contexte

Collaboration avec le CEA DIF-DPTA (G. Zerah) et INRIA (G. Anciaux et J.
Roman)

But : Définir un modéle multi échelle pour

Meilleure compréhension des défauts a I'échelle microscopique comme les
fissures, impacts sur les lentilles et le hublot du Laser MégaJoule (LMJ)

La physique du phénoméne n’est pas bien comprise.

Impact on laser optics
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100 microns : 15kU™ 1Bum  x1.908

Réduire les temps de calcul des simulations de dynamique moléculaire.
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Modélisation des matériaux
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Introduction : approche atomique

Le matériaux est discrétisé a I'échelle atomique

Etude par des simulations atomiques (dynamique moléculaire)

Md2Q(t) _F —_V ext
FIcae (q(®)=-VV(g(®)+ f
ou V est un potentiel empirique (Lennard-Jones, EAM, Stillinger-Weber, ...)
\ ; LJ 12:6
N-1 N A B I potential
Vi(g) = E E = ‘12 - = 6] :
i=1 j=i+1\ |4; =4 q4;,— 4,
y
Calcul des forces : interactions non locales (R_) :
[

Description fine du systeme.

centre de recherche

BORDEAUX - SUD-OUEST




Introduction : approche atomique

Avantages
On peut capturer tous les phénoménes

Inconvénients
Définition du potentiel, du systeme, ...
Echelle en espace : des petits objets
un cube de 100 nm3 de Si ~ milliard d’atomes
Echelle en temps : fortes oscillations des atomes
pas de temps = femto-seconde (10'15 sec.)
Conditions aux limites (périodiques)
Grandeurs statistiques

Gros volume de données ~ 15.6 GigaOctets/pas

Comment trouver l'information pertinente ?
Que visualiser ?
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Introduction : approche continue

Approche macroscopique du matériaux
Le systeme est régi par les lois de conservation de la mécanique continue

Elastodynamique :
Formulation lagrangienne

py=divT+b T=T" @

Loi de comportement du matériau (linéaire, non linéaire: ...

T =T(Vy)
Discrétisation :
Maillage en triangles ou en tétraedre
Approche variationnelle - calcul local des forces

Eléments finis P1 - approximation linéaire sur un triangle.
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Introduction : approche continue

Avantages
Principe variationnel — minimisation de I'énergie
Grande variété de conditions aux limites
Permet de traiter de gros objets

=N
D bl
Limitations

Nécessite un maillage trés fin en cas de discontinuité

La loi de comportement n'est plus valide au niveau des discontinuités du
materiaux (la fracture, dislocation, défaut, ...)

il faut étendre le modéle (XFEM, ...) mais comment définir la
dynamique du défaut ?

Comment tenir compte du modele atomique dans les grandeurs
macroscopiques ?
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Introduction : approche multi échelles (1)

Les défauts dans le matériau que I'on étudie sont trés localisés

Idée : utiliser les avantages des deux modeles

modéle discret
Proche des discontinuités
modéle continu
Diminuer la taille du domaine
Prise en compte des conditions aux limites.

Mais comment raccorder ces deux modeles ?

FE FE

\|
// N

Et comment déterminer les différentes zones?

INSTITUT NATIONAL

DE RECHERCHE centre de recherche
EN INFORMATIQUE ;‘ N RIA BORDEAUX - SUD-OUEST

ET EN AUTOMATIQUE




11

Introduction : approche multi échelles (2)

Deux types de couplage :

Frontiére ;e region D Region Recouvrement (hand-shake....)
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Grandeurs Atomique Continue
Déplacement fin moyen
Vitesse haute fréquence (ry) basse fréquence (h)

Challenges :
Eviter les réflexions des ondes a l'interface
La réduction des DDLs nécessite de développer des filtres
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Notre Approche
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Notre approche multi echelles

Basé sur la « Bridging Method » introduite par T. Belytschko

Bridging Zone

Finite Element Zone

Zone de recouvrement

Pondération de I'énergie dans le recouvrement
I_Imulti =a Ha + (1-0() Hc

Les deux modéles sont recollés en appliquant des

contraintes sur les déplacements. E. D. A.

Loi de comportement donnée par la regle de Cauchy-Born. N

On suit le formalisme de la dynamique moléculaire 0
Hamiltonien
Algorithme de Shake
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Schema d’intégration en temps
|dée: utiliser I'algorithme de Shake

Un pas de Leap_frog (y Il, yl Il, dn,d/ Il) — (y n,*,yl Il’*, dn’* ,dl Il,*)

Applique les contraintes sur les vitesses du déplacement
y'"™(x)-d"i=0 Vi=1,.m

Calculer m multiplicateurs de Lagrange solution

l

AL =rhs= (y:(xi) ~ d',*)i=1...m

Mise a jour des vitesses
m+l ¥ At

EAj(pl(Xj) d;nﬂ =d’;

M=
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le=5 T T T T

Amelioration K

S5e—6 -

1) Supprimer les forces fantémes I ——

—Se—6 - \
‘l

—le-5
—800 —600 —400 —200 0 200 400 600 800

2) Si la matrice des contraintes est condensée sur la diagonale nous avons
un amortissement des hautes fréquences.

" & B Arlequin
aS eS ¥V Arlequin Condensed
o 4 Ne

g 80% * New
chaine d’Argon : 210 atomes 2 Yea
Taille du recouvrement : 72 atomes : ”zy
E
h = 6r, ke,
g ol LY
g & LN
g - ¥ ol
R= (Kinuit-Kma) Kinit et e S TR

4 8 12 16 20 24 28 32 36 40 44 48 52 56 60

Wave length in adimentional units (multiple of r0)
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Aspects algorithmiques
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Le couplage

Stratégie : deux ensembles de processeurs distincts pour chaque modele

Dynamique moléculaire Mécanique des

milieux continus
(LibMesh)

(Stamp, Lammps)

— Pondération MD Pondération FE —

Interaction
de couplage
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Diagramme du schéma d’intégration

N

e

Initialisation de la
zone de couplage

i

V. —

Calcul des forces TZ(2)

o

e

Calcul des Forces TZ(2)

Couplage : Application des contraintes de Lagrange T(?

non

Dynamique moléculaire

non

Mécanique continue

I N RIA | 85285 aumoumer
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Les etapes du couplage

Sommation des contributions

Te(1) >y Uyp(Xi) — g = rhs;

T
P s

Dynamique moléculaire Mécanique continue
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Structure de données

- Element a
- Element b
- Element ¢
I:I Element d
- Element e
- Element £

But : accélérer I'Interpolation de y
sur les atomes

Acces rapide At € Elément

Association
atome —> élement

Pré calcul des fonctions de bases - // / \\ \\ e

1 2 3

[ ] 1 | |
— N

== It I B R
+1 | |
| e XD e X)) era(X)
| e
- i e 1 1

Indirection locale —> globale *
des atomes I | Il | L+6

indirection locale —> globale des noeuds de maillage
L
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Parallélisme

Eléments finis
Décomposition de domaine
Echanges avec les voisins
Communications locales
Méthodes directes
Distribution de la matrice

Dynamique moléculaire
Approche décomposition spatiale du domaine
Découpage en boites
Une boite par processeur
Les atomes sont libres
Migration entre deux processeurs
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LI 4 N

Problemes lies a la migration des atomes

La migration des atomes entraine

la perte de la cohérence du schéma de communication B oy
Des messages imbriquées o | ] |

|

— L i P7

]

En général la procédure est code dépendante™
Directe P,a P,

Indirecte : migration par rapport aux axes X,Y puis Z on peut passer par P,

Probléme pour le cas indirecte (@,Pg) 2 (a,P;)>(a,Py)
Perte de cohérence =) p:\/
On doit savoir ou est envoyé 'atome 3.

mettre a jour le schéma de communication
Renumeéroter le vecteur du rhs et des contraintes

nécessite de modifier la procédure de migration

INSTITUT NATIONAL

DE RECHERCHE centre de recherche
EN INFORMATIQUE ;‘ N RIA BORDEAUX - SUD-OUEST

ET EN AUTOMATIQUE




26

Résultats
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Le coupleur LibMultiscale

Coupleur parallele en C++
eléments finis : libmesh

dynamique moléculaire : Stamp (CEA) et Lammps (Sandia)

Disponible a http://libmultiscale.gforge.inria.fr/index.html

Cluster d’'opteron 2.2 Ghz interconnecté par un réseau Myrinet 2000.
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Absorption 1D

T
dumperO—mechODO0 —FH—
dumgperl—md 0000

chaine d’Argon : 210 atomes | |
Taille du recouvrement : 72 atomes @ ?—
h = 6r,

| qonqition initiale

l | dumpaO-mediO0D ——

duimperi—md0000

iy 202 =02 Se—03
‘ I T 4 T
umperO—mechO000 —F——
dungerl —md 000 2

¢
ST T T ETTT TR I TETTTeen O/Q —
(o) ]
L Il 1 @
pJ 208 da-08 608 Q% [ —
Impédance dépend de : U T 1 |
. Taille du recouvrement | 7 ! i

« Taille d'un élément

INSTITUT NATIONAL

DE RECHERCHE centre de recherche
EN INFORMATIQUE ;‘ N RIA BORDEAUX - SUD-OUEST

ET EN AUTOMATIQUE




29

Modele 2D : propagation d'ondes

s A A AT A AT A AP A A AP AP A A AP A
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Quelques nombres
Atomes : 296 400 (Lennard Jones
Eléments finis : 2x(1716 noeuds, 3250 éléments
P1 élément, « Cauchy-Born rule »
condition Initiale : Gaussienne
36 processeurs, 2 s par pas de temp
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10625 noeuds

9216 élément

»
Ll

Propagations d'ondes 3D

Simulation
Condition aux limites périodique en X et Y.
Cristal de cuivre: 1 million atomes, 2x10 000 noeuds

Difficlement accessible par une simulation tout atome
48 processeurs (32+16)

1 024 000 atomes

d
T«

9216 éléments
10625 noeuds

=<

. deplacement Magnitude ] ’ deplacement Magnitude deplacement Magnitude

Commentaires ‘ e e
les réflexions d’ondes sont limitées

Influence des conditions périodiques en Y est trop forte => La zone MD doit
étre entourée par le domaine d'éléments finis.
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Cristal 3D de cuivre

Vitesse A/fm

Taille du system : N ‘--;f—;r/
Boite 0.2x0.1x0.2 um? g SV,
~ 2 800 000 atomes o PG N
~ 600 000 éléments, g !
~ 93 000 noeuds
Potentiel EAM S

IO 000156

Tres gros modele, impossible de simuler par une
approche dynamique moléculaire.

Presque la taille d’'un défaut des lentilles.

Difficultés
La frontiére de la « bridging zone » n’est pas plate.
Construire une condition initiale a I'équilibre.
Nécessité de développer des outils pour trouver l'information pertinente
Ligne de dislocation, naissance d’une fissure,
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Propagation d’'une fissure dans un cristal

d’'Argon 2D

Description

Boite de 600nmx800nm

91 556 atomes (Lennard Jones)
1129 noeuds, 2 082 éléments

Zone de recouvrement :
45 732 atomes (50% d’atomes)
912 noeuds et 1 582 éléments

Une pré fissure « Penny shaped » est crée
en enlevant les atomes dans une ellipse
50ANng x 2.5Ang

Méthode de la matiére lancée pour accélérer
les calculs V

max

-V

max

32

Tmax

tt t t ot ot
FE

MD
FE

Y Y ov vy

Traction

max

'
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EPSN : A Computational Steering Environment
for Numerical Simulations

Legacy Codes in
Astrophysics, Molecular

Dynamics, Fluid
Mechanics, ... < Steering

< >
RedGRID Parallel on-line
visualization of
intermediate results on
Parallel Simulation Monitoring > Parallel Visualization a tiled-display wall.
(M processes)

(N processes)|

EPSN : Computational Steering Framework



4.82

3.35

1.88

e g
6.24
5.19
4.15
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Propagation d’'une fissure dans un cristal
d’'Argon 2D

AR
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Temps de simulation des taches sur 36
processeurs

nombre de processeurs dédi€s aux €léments finis

32 24 20 16 8 4
4 1 1 1 1 1

3.75 =)
35 O Ts(c)

3.25 ¢ Ts(a)
3 1\ v
275 - v Tc
o5
' N\
225
2 N 7
N
175 % <
15 o
| m|

1.25
1 C
0.75 ——
0.5
0.25
0 1 1 I 1 1
4 8 16 20 24 32

nombre de processeurs dédi€s a la dynamique moleculaire

temps en secondes
pour 100 pas de temps

——
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Performance : propagation 2D (2)

Surcolt de couplage sur 36 processeurs
pendant 100 pas de temps

\ i | | | | |

JON

l [ ] Tcaab)|Mise a jour des vitesses.
16 . [JTc@)  |Calcul de A = A-lrhs.
_ Bl Tc@2) Assemblage de rhs.
[ ] Te(1a1b)|Construction locale
20 -l de rhs.
2« [T

Nombre de processeurs dédi€s
a la dynamique moléculaire

32|-!!|!!|

0 025 05 0,75 1 125 15 1,7% 2 225 25 2,/5 3

Temps en secondes
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Probleme de partitionnement

e
N =
"~ S
cnI S
= B
S < I :
0 < :
T - =
o & =
S 5o I
o o
e N
T o .
'gi j= ¢ 10 11
L 5
@ -
o
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Conclusions

Un modele de couplage qui limite les réflexions d'onde
Une implémentation efficace

Des résultats intéressants en 2d et 3d

Modele doit étre enrichi
Prise en compte des pas multiples At, << At
Introduire la température
Poly cristaux, amorphe (verre)

Accroitre la parallélisme dans le coupleur.
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