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La simulation d’ondes de choc et de détonation met en jeu des phénomènes physiques et chimiques se
déroulant à des échelles spatiales et temporelles que la dynamique moléculaire ne peut atteindre malgré
l’augmentation des puissances de calcul. Cela rend donc nécessaire le développement de méthodes de
coarse-graining pouvant modéliser des phénomènes physiques complexes. Par ailleurs, la présence de
forts gradients au cours du choc impose de recourir à une méthode conservant l’énergie.
La SDPD (Smoothed Dissipative Particle Dynamics [1]) est une méthode mésoscopique qui repose sur
discrétisation particulaire lagrangienne des équations de Navier-Stokes. L’ajout d’un terme de forces
stochastiques permet de prendre en compte les fluctuations thermiques lorsque la discrétisation s’effectue
à une échelle nanoscopique et de sélectionner ainsi le niveau de résolution auquel le fluide est simulé.
L’étude de la cohérence multi-échelle de la SDPD est effectuée dans un premier temps à l’équilibre puis
dans des situations hors-équilibre comme les ondes de choc [2].
La modélisation de mécanismes réactifs est réalisée par le biais d’une variable d’avancement associée à
chaque particule et permettant un changement progressif de l’équation d’état au cours de la réaction
chimique. Ce mécanisme est illustré par la simulation d’ondes de détonation.
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