Calculs de viscosité par simulation moléculaire
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La simulation moléculaire permet d’évaluer numériquement des coefficients de transports tels que la vis-
cosité, le coefficient d’auto-diffusion ou la conductivité thermique. On s’est intéressé a une de méthode
de “force fictive” pour évaluer la viscosité de cisaillement d’un fluide simple. Le fluide est décrit par un
systeme de particules interagissant via un potentiel et le systéme est mis hors de son équilibre thermo-
dynamique par un forgage appliqué a toutes ces particules. La viscosité s’en déduit en postulant une loi
macroscopique et en utilisant un procédé d’identification di & Irving et Kirkwood [1].

Les équations de mouvement que nous avons considérées sont une perturbation des équations de Langevin [2].
On présentera brievement les aspects théoriques liés a I’échantillonnage de la mesure hors-d’équilibre, puis
la méthode numérique employée pour effectivement calculer la viscosité et enfin des résultats d’une étude
numérique sur les parametres de la dynamique de Langevin.
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