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Introduction générale



Le sable, ce petit bout solide qui n’en est pas un, qui symbolise I’instabilité, de part sa fluidité
et sa facon a se dérober de nos doigts en le tenant, mais aussi, symbole de 1’éphémeére, dans sa facon
de s’envoler et de s’éparpiller en un coup de souffle ou de vent, comme le ferait un gaz n’ayant pas
la contrainte de la structure. Ce symbolisme lui vient de sa composition d’'une multitude de grains,
«Je dis le pays de papa, si vous y étes, est un désert. Du sable, et du sable. Imaginer autant de sable,
personne n’y parviendrait. Je ne parle pas de compter les grains, vous n’en verriez jamais la fin.

Dans ce cas, on ferait mieux de compter les étoiles du ciel.» -L’Infante Maure -Mohammed DIB.
Un peu plus loin dans ce récit,

«C’est son pays: et moi donc, personne ne m’empéchera de dire qu’il est le mien, quand bien méme
j’ai un autre pays, un pays plus plein de neige que d’autre chose. Ou on ne sent que 1’odeur des
sapins et le froid. Mais ou, comme la-bas, on est partout au milieu. Notre sable, nous c’est la neige.

Ainsi, je connais la neige et le sable. Et quelque part, ils sont frere et sceur» -DIB

et physiquement ils le sont, car ils font partie de la méme famille, celles des matériaux granulaires.
Cette derniere fera I’objet de notre étude ou nous nous intéresserons a la relaxation de la compacité

sous ’effet de vibrations extérieures.

Dans un premier temps, nous introduirons les milieux granulaires ainsi que quelques aspects de la

physique qui les régit, notamment la compaction.

Le second chapitre sera consacré a la présentation de quelques méthodes de modélisation populaires
qui servent a étudier les propriétés des milieux granulaires tels que la méthode de Monte Carlo

(MC) et la méthode des éléments discrets (DEM, Descrete Elements Methods).

Pour conduire notre étude, qui est entiéerement numérique, notre choix s’est porté sur cette derniére
méthode. A cette fin, nous avons opté pour le programme d’accés libre LAMMPS (Large-scale
Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) car il nous permet de réaliser les objectifs que

nous nous sommes fixeés.

A la fin de ce chapitre, nous présenterons le systeme étudié, le déroulement des expériences
numeériques et leur paramétrisation. Ce qui nous meéne au fond de notre étude, dans le 3eme
chapitre, nous développerons plus en détails tous les scénarios exploités et les principaux résultats

obtenus. Nous cloturons ce mémoire de master par un quatrieme chapitre conclusion dans lequel



nous résumerons 1’essentiel de ce qui a été obtenu dans ce travail et ouvrons par la méme des

perspectives pour de futures recherches qui répondront aux questions encore en suspend.

Chapitre 1

Introduction aux milieux granulaires



I.1. Introduction:

Figure I-1: Timimoune -Désert Algérien

Pres de 80% de la surface de L’ Algérie, soit plus de 2 millions kilometres carrés, est un désert
principalement constitué de sable. Comprendre 1’évolution de ce milieu est un enjeu stratégique
majeur, car I’avancée du désert est irrémédiable et la ralentir doit passer par la compréhension de
son évolution qui est relativement tres complexe. En effet, une poignée de sable se compose d’un
trés grand nombre de grains de quartz dont le comportement présente une diversité tres riche en

fonction des contraintes extérieurs auxquelles sont soumis ces grains.

Dans notre quotidien, nous sommes entourés par une multitude de matieres a priori trés différentes
les unes des autres, mais qui au fait appartiennent a une méme grande famille celle des milieux
granulaires. A titre d’exemple, on peut citer un bol de céréales, une poignée d’arachides, une poudre
médicamenteuse, un amas de gravier etc,. Les milieux ou les matériaux granulaires font I’objet de
nombreuses études ces derniéres décennies, une curiosité qui a donné naissance a des investigations
scientifiques riches et variées, étant donné 1’enjeu économique que suscitent les différentes
applications industrielles en lien direct avec les matériaux granulaires. Rien que dans le domaine
pharmaceutique par exemple, beaucoup de défis technologiques sont a relever, par exemple, on ne
sait pas comment réduire la taille d’un comprimé sans endommager 1’intégrité du grain, ou

comment mélanger d’une maniére homogene deux poudres de densités solides égales. On retrouve



cette omniprésence des matériaux granulaires dans le domaine de I’agroalimentaire, de la gestion de

déchets, de I’urbanisme, etc,.

La compréhension de cette variété d’applications ne repose que sur des lois empiriques, aucune
théorie physique des milieux granulaires n’existe. En fonction des contraintes auxquelles est soumis
un milieu granulaire, ce dernier se comportera soit comme un solide a I’instar d’un amas de

graviers, un liquide comme dans un sablier ou un gaz a I’image d’un vent de sable dans le désert.

De plus, les milieux granulaires étant athermiques, toute tentative d’appliquer les notions de
physique statistique est vouée a 1’échec. Ainsi, pour essayer de comprendre les comportements de
ces derniers, on fait appel a différentes techniques et notions, théoriques ou expérimentales,
empruntées a la mécanique des sols et a la mécanique des fluides. Il existe également une grande

variété de techniques de modélisation inventée a cet effet.

I.2. Milieux granulaires vibreés:

Le lit de pierres ou de graviers sur lequel repose une voie de chemin de fer qu’on appelle
communément le ballast et qui permet d’augmenter le confort des passagers du train et surtout
d’éviter aux rails de s’enfoncer dans le sol, car, étant donné sa composition divisée, le ballast
dissipe une grande partie des vibrations causées par le train sans les restituer. Ces vibrations
réaménagent I’empilement des grains du ballast, les organisent, ce qui requiert une maintenance

continue de la part des entreprises ferroviaires pour remettre le niveau du ballast en place [1, 2, 3].

Cet exemple illustre parfaitement la déformation d’un milieu granulaire lorsqu’il est soumis a des
vibrations horizontales ou verticales. Dans ces conditions, plusieurs phénoménes peuvent survenir

tels que la compaction, la ségrégation ou la convection [4].

1.3. Qu’est ce que la compaction?

La compaction est la réduction en terme de volume d’un empilement de grains, s’il se fait de
maniere brutale, il est irréversible, et risque de détruire ’intégrité du grain en le déformant ou en le

fracturant.

La compaction dite «douce» est plus lente mais donne de meilleurs résultats en terme de

densification et de préservation du grain.



1.4. Fraction volumique:

Afin d’évaluer cette réduction de volume, nous faisons appel a la notion de fraction volumique, qui
est un parametre important lorsqu’on aborde les milieux granulaires. Elle représente le rapport du

volume occupé par les grains sur le volume total du systeme: [5]

_ Vspheres

1
Vtotal M

Si ’on considéere les grains comme des billes sphériques, les valeurs de la fraction volumique

varient selon le type d’empilement, entre un minimum @p,;;=0.55 et un maximum @p.=0.74. [3]

1.5. Types d’empilement:

* Le cas d’un empilement monodisperse:

Il a été montré expérimentalement et numériquement que dans le cas d’un empilement granulaire
aléatoire composé de billes sphériques de méme taille, la fraction volumique est comprise entre
deux valeurs ®=0.55 cas d’un empilement aléatoire lache (Random Loose Packing) et ®=0.64 dans

le cas d’un empilement aléatoire dense (Random Close Packing). [6]

Figure I-2: Empilement
monodisperse vu d’en haut

Figure I-3: Empilement
monodisperse vue latérale



* Le cas d’un empilement polydisperse:

Figure I-4: Empilement
polydisperse vu d’en haut

Figure I-5: Empilement
polydisperse vue latérale

C’est un milieu composé de grains de différents tailles.

Le choix de notre sujet de mémoire a été inspiré par des études expérimentales antérieures
consacrées a la relaxation dynamique de la compacité. Dans ce qui va suivre, nous donnerons

quelques détails sur les deux expériences les plus connues en cette matiere.

1.6. L’expérience de Chicago:

Deux cylindres en pyrex de diametre 18.8mm remplis de billes sphériques de diameétre 2mm, sont

maintenus sous vide primaire pour éviter les phénomenes de capillarité entre les grains [1].

On y injecte un jet d’Azote par le bas du premier tube afin de rendre I’empilement dans ce dernier
lache et pour que I’expérience soit reproductible, on obtient ainsi une compacité de départ ®=57.7
et une hauteur d’empilement h=85cm. Ce tube la est placé sur un excitateur électromagnétique, de
part ce fait, il est soumis a des sollicitations sinusoidales de fréquence f=30Hz espacées d’une
seconde pour qu’elles n’interférent pas avec les réarrangements des grains. A remarquer que la

paroi interne de ce tube est traitée afin de supprimer tous frottements entre les grains et ce dernier

[1].



L’évolution de la structure de I’empilement est analysée a 1’aide de mesures capacitives récupérés

sur 4 condensateurs placés sur les parois du tube (voir figure I-6). Le deuxiéme tube est fixé au sol

et sert de référence aux mesures capacitives. Le dispositif mis en place, on observe 1’évolution de la

compacité en fonction de I’intensité des sollicitations [1].

=i —
VACUUM

|
- J\/'

|

|

3
—— W= = :
e W NITROGEN
e,

i

- H—FF

4

Figure I-6: Dispositif expérimental de I'expérience de Chicago

[1]
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Figure I-7: Evolution de la compaction moyennée sur les 4 condensateurs,
en fonction du temps, la fraction volumique ® est appelée dans cette figure

P,

La courbe x pour I'=1,4, o correspond a '=1,8, A pour '=2,3 , (I pour
r=2,7,v pour r=3,1,0 pour r=4,5, +pour r=5,4[1]

Le principal résultat de cette expérience est qu’en partant de la méme valeur de fraction volumique
®=0.57, cette derniére croit avec le temps représenté ici par une échelle logarithmique, c’est a dire
en fonction du nombre des sollicitations (ou de tapes). On remarque également que plus la
sollicitation est importante plus la compaction est forte et rapide, c-a-d on atteint des valeurs de
fraction volumique plus grandes en des temps plus courts lorsque la sollicitation est importante. La
sollicitation ou la vibration extérieure du tube est représentée ici par la grandeur I" qui désigne

I’accélération réduite:

11



I'= (2)

ou A est I’amplitude des vibrations sinusoidales de I’excitateur, » sa pulsation et g I’accélération de

pesanteur.

1.7. Les expériences de Rennes:

Figure I-8: Le dispositif expérimental [5]

Ces expériences ont été réalisées dans le cadre de préparation de deux théses de doctorat a

I’université de Rennes en France.
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vibreur €électromagnétique
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Figure I-9: Schéma du principe du dispositif simplifié
[1,5]

Une masse d’un kilogramme de billes en verre de diamétres 1mm sont placés dans un cylindre de
diametre D~10cm, le récipient est ensuite posé sur un pot vibrant. Pour mesurer la compaction,

I’équipe de R

E
4
|

TR

o e e T
W, o

Figure I-10: Principe de la Gammamétrie: Un faisceau de
photons créé a partir de la désintégration du Cesuim
traverse l'empilement granulaire; le rapport entre les

photons transmis N(x) et les photons incidents N, nous
permettent d'avoir acces a la quantité de matiére rencontrée

[1,5]
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Les principaux résultats de 1’expérience de Rennes [5]:

-I'=0,96
— 1.3

<>

1 10 100 1000 10000 100000
t+1

Figure I-11: Expérience de Rennes, évolution du systéme soumis a
différentes sollicitations [1,5]

La figure 6 représente le principal résultat des expériences conduites a Rennes [2]. On observe
I’évolution de la fraction volumique moyenne (®) de ’empilement en fonction du temps (ou
des tapes) pour différentes accélérations réduites I'. A la différence des résultats de I’expérience de
Chicago, on observe deux régimes dans 1’évolution de la fraction volumique, un régime transitoire
et un régime stationnaire. Dans le régime transitoire, la fraction volumique croit d’une maniere
continue, pour ensuite atteindre une valeur asymptotique qui représente le régime stationnaire.
Lorsque I’intensité des sollicitations est forte, on compacte le tas plus rapidement (une pente raide)
que dans le cas ou les sollicitations sont moins importantes, mais on atteint des valeurs
stationnaires de la fraction volumique qui sont plus faibles. A titre d’exemple, on voit que dans le
cas ou ['=4.2, la valeur de la fraction volumique atteint un palier plus rapidement avec une valeur
moins importante que celle qu’on obtient avec I’accélération I'=1.3 qui se fait de facon beaucoup

plus lente.
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Ces observations donnent un sens a la définition de la compaction citée plus haut, une compaction

douce et longue et une compaction brutale et irréversible.

61,84 b
6164 courbe directe () 65 |
® —o— AI'=+1
61,41 whee AT .~
o 6124 0.63
8 Py
» 61.04 ey
= ) “_._ ]Efﬁ:}ﬁ .
60,8 1 u e 0.61}
60,6 4
a
60,4 T v T T T T 0.59
2 3 4 5 6

Figure I-12 : Evolution de ®.. avec I’intensité des sollicitations selon I’histoire du
systéme lors des expériences (a) de Rennes, et (b) de Chicago [1]

Dans les deux expériences, il a été montré que 1’évolution d’un empilement granulaire ne dépendait

pas de ’histoire du systéme mais uniquement de sollicitations appliquées.

Qu’il s’agisse de compactage ou décompactage, on obtient la méme saturation du systeme dans les

meémes conditions de sollicitations.

1.8. Analogie vitreuse:

Des deux expériences précédentes, on remarque que le comportement que peut avoir un milieu
granulaire soumis a des sollicitations, et sa facon d’évoluer brutalement dans le régime transitoire
pour ensuite stagner en un régime stationnaire caractérisé par des valeurs de compaction

relativement faibles, nous rappelle fortement 1’évolution d’un systéme vitreux.

Si on devait donner une définition générale au verre, on dirait que[ c’est un systeme
thermodynamique hors équilibre qui relaxe extrémement lentement vers son état d’équilibre [5], il
est dans un état métastable. L’exemple qui illustre cet état vitreux est celui du liquide qui a été

immergé dans un bain froid, c’est a dire; qui subit un refroidissement trés rapide, se fige dans un

15



état désordonné, sa structure géométrique est prise au dépourvu et n’a pas suffisamment de temps
pour suivre le changement brutal de température, il n’atteint donc pas son minimum d’énergie
cristallin. Ce «gel» du systéme est ce qu’on appelle le Jamming ou Transition de blocage dans les

matériaux granulaires [8].

Ce phénomeéne ralenti les réarrangements moléculaires [9,10] de ce fait, les temps de relaxation
vers 1’équilibre croient généralement vers des temps impossibles a suivre expérimentalement et la

viscosité augmente de plusieurs ordres de grandeurs [8].

L’analogie vitreuse est basée essentiellement sur une observation de similarités comportementales
[5], en réalité ces deux systémes sont tres différents, le verre est un systéme thermique et évolue en
fonction de la température, alors que le matériau granulaire est athermique et son évolution se fait
qu’apres étre soumis a des sollicitations extérieurs, cette agitation mécanique est un phénomeéne non

isotrope et non stochastique, faire la paralléle entre ces deux milieux s’averent plus difficile [8].
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Chapitre II:
Méthodes d’éléments discrets

(Descrete Element Moddeling DEM )
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I1.1. Introduction:

Un milieu granulaire de part sa composition subdivisée, ou ses constituants sont en constante
interaction réciproque, ne peut étre considéré comme étant un milieu continu. Les approches
congues auparavant le considérait pourtant comme tel,

-L’approche cinétique pour étudier les écoulements collisionnels

-L’approche hydrodynamique pour les écoulements denses

-L’approche élastoplastique pour 1’élasticité, etc,.

Ces analogies, lorsqu’elles sont confrontées aux observations expérimentales sont alors trés peu
précises dans leurs descriptions du systeme. Elles sont restrictives et limitent le champ d’application
de part le fait qu’elles ne considéerent pas qu’un milieu puisse changer de configuration au cours du
temps [11].

Historiquement, la méthode DEM est apparue apres la publication de I’article de P.A. Cundall et
O.D.L, Strack (1979) [12}, ou elle était essentiellement appliquée a des phénomenes
géomécaniques comme la fracturation des massifs rocheux [12]. A cette méme période les
physiciens connaissaient déja la dynamique moléculaire et I’utilisaient pour suivre 1’évolution des
systemes atomiques ou moléculaires a 1’échelle individuelle.

Et ce n’est que plus tard, en 1987 qu’Allen et Tidesley 1’ont étendu a 1’échelle macroscopique [13].

Ce qui nous permet aujourd’hui de pouvoir I’utiliser dans les milieux granulaires.

Dynamique moléculaire
La dynamique moléculaire est une méthode de simulation tres simple, basée sur 1’équation de

Newton [1],
d’7, .
m—-=) F, 3)
=2

m;: masse du grain i; X, : vecteur position du grain i; Z F, :résultante de forces subies par ce

i
grain.

A partir d’une configuration initiale, on peut calculer les forces agissants sur chaque grain, qu’on
integre par la suite pour obtenir les équations du mouvement pour chaque grain [3].

Un comportement réaliste des matériaux granulaires impliquerait que 1’on rajoute une deuxieme

relation régissant ce comportement [14]:
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do,
I —= T 4
o= )
On fixe le moment d’inertie de chaque graina I= %m R* ol m est la masse d’une sphére de rayon

R.[1]

avec @, la pulsation de chaque grain, et Zi 7, est la somme des moments angulaires

I1.2. Forces et interactions entres particules:

I1.2.a. Forces de contact:

On peut définir un repéere orthonormé qui nous permettra d'exprimer toutes les forces que subit
chaque grain comme suit. A partir de deux grains i de centre Ci et j de centre Cj qui se croisent en
un point de contact C, nous donne la direction 71 : normale a la surface de contact entre les deux
billes et joignant les centres de ces derniéres. On définit la direction ¢ : tangentielle au contact
comme étant celle perpendiculaire a la direction normale 7 et est contenu dans le plan de contact

(voir figure II-1).

Figure II-1: Quantités utilisées dans la définition
du contact

La force de contact entre les deux billes i et j est donnée par:

F.=F h+F 1 5)
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ou F, et F,sont les composantes normales et tangentielles de la force de contact et sont calculés en

fonction des grandeurs cinématiques (position, vitesse..)

Selon Hertz, une zone de contact peut subir une déformation non-négligeable a 1’échelle du grain.
Dans la DEM-MD, on considére que les grains sont rigides, non déformables mais qui peuvent

s’interpénétrer, on calcule alors I’effort de contact a partir de cette interpénétration.

La distance d’interpénétration ou de chevauchement des billes i et j de rayon R; et R;

respectivement, dont les centres sont repérés par les vecteurs positions T, r; , se calcule comme

suit:
6n:||’:;_’:}||_Ri_Rj (6)
Notons que deux cas se présentent:

8,>0 : Les grains ne se touchent pas, alors F ;=0

n
0,<0 : Les grains s’interpénétrent, alors F ;=0

Les particules exercent des forces les unes sur les autres que des lors elles entrent en contact

mécanique [3].

= Composante normale de la force de contact visco-élastique :

Les milieux granulaires sont fortement dissipatifs [6], en DEM-MD on représente cette dissipation
en plus de la raideur normale de contact, représenté par un coefficient d’amortissement visqueux
noté y, . De facon plus simple, on applique une force proportionnelle a la vitesse normale relative

aux grains, dans une direction opposée.

Cette force est répulsive lorsque les grains continuent a se rapprocher aprés I’interpénétration, et

attractive lorsque les grains s’éloignent.

F,=—k,5,—vin si 8,<0 (7)

n il
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L’effort répulsif —k, 6, communément appelé loi de Hooke ou k, est le coefficient de raideur

normale qu’on fixe a priori, par exemple, en se référant au coefficient de restitution des collisions

dans le matériau granulaire considéré. Contrairement a la loi de Hooke, si on avait choisi comme

3
modeéle de 1’élasticité la loi de Hertz, k, 5. o le coefficient de restitution est calculé a partir des

propriétés du matériau, en 1’occurrence en faisant appel au module de Young E et au coefficient de

Poisson v propre a chaque matériau.

Dans ce modéle de force, la vitesse relative projetée sur la normale

vVi=v.i=—2=" (8)

= Composante tangentielle de la force de contact visco-élastique:

Par analogie aux forces visco-élastiques normales, on va placer un ressort dans la direction
tangentielle également ainsi qu’un amortisseur, de nouveaux efforts vont se rajouter aux efforts

normaux.

Pour calculer la raideur tangentielle, il est impératif de connaitre 1’historique de déplacement de
chaque grain, pour mieux illustrer cette nécessité, nous allons prendre I’exemple d’un grain qui
arrive dans une configuration. Si pour accéder a cette nouvelle configuration, il a emprunté un
chemin normal, dans ce cas la §=0. Ou ce méme grain pourrait avoir une quantité de mouvement

tangentielle, alors 80 mais reste pour autant inconnu.

Par suite de 1’analogi(e, on peut donc calculer & par intégration temporelle de la vitesse relative

tangentielle pendant la durée de contact des deux grains.
6t:ft (vi_ _’j)_fdt )

Par continuité de 1’analogie on peut rajouter un amortissement visqueux de coefficient y; sur la

direction tangentielle. Ainsi la force de contact tangentielle s’exprime:
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ds,
t t % tdt (10)

= Frottement et glissement:

Un systéeme granulaire réel est composé de grains frottants, 1’étude du frottement, ou la tribologie,
connait un réel engouement ces derniéres décennies. On définit alors un coefficient de frottement de
contact microscopique p tel que le critere de Coulomb soit respecté:

|F |<uF, (11)

Le glissement se déclenche alors quand |F |>ul|F | (12)

= Temps de collision:

Ayant choisi de travailler avec un modele de force représentant un systeme ressort-amortisseur
linéaire (systéme oscillateur harmonique amorti), qui est un systéme d’équations intégrables, qui

nous permet d’obtenir une équation pour le temps de collision [6]:

tcolz% (13)
oK Y
m* m #

m Coefficient de restitution:

Le coefficient de restitution normal e, est défini comme le rapport des vitesses relatives normales

apres et avant collision [4,8]. L’élasticité de I’impact ou du choc est donné par:

e, =—— avec 0<e, <1 (14)

Les valeurs particulieres 0 et 1 de e, correspondent, respectivement, a des chocs parfaitement

inélastiques et élastiques.
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Les particules qu’on a considérées au départ de cette étude sont des billes sphériques supposées
indéformables aprés plusieurs collisions, le milieu étant dissipatif, cette perte d’énergie se

caractérise par le coefficient de restitution e, qu’on peut dériver analytiquement pour notre modele:

= Yl
e,=e " (15)
m.m.
Ou m* est la masse réduite ou effective définie par: m *=——= (16)
m;+m,

J

I1.3. Algorithme de dynamique moléculaire: Velocity Verlet:
Une fois le positionnement de chaque grain établi, on peut alors décrire le schéma explicite de
I’algorithme Velocity Verlet [15] qui permet d’estimer la position des grains au temps (t+4t) par
I’équation du développement de série de Taylor [11,13] :

a(t)

ri(e+ot)=F(t)+Vi(¢) ot+—

ot (17)

La vitesse linéaire et la vitesse de rotation au temps (t+46t/2):

5t) \—;i(t) ai(t)

Vi<t+7 = +Tét (18)
7 (¢
Lﬁi(t+%):@i+%5t (19)

d, représente l' accélérationlinéaire de chaque grainet w,1' accélération de rotationde chaque grain

Par I’intermédiaire des lois d’interaction, ces nouvelles données cinématiques permettent de

calculer les forces F, agissant sur chaque grain i ainsi que le moment M, , ainsi, le principe

1

fondamentale de la dynamique nous permet de calculer les accélérations comme suit:

d=—+g (20)

et y=— (21)

I1.4. LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) <
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L’objectif principal de notre mémoire est de modéliser numériquement les expériences de relaxation
de la densité dans les milieux granulaires vibrés réalisées a Rennes. Nous aurions pu développer un
code DEM a cet effet, mais vu le temps imparti a la réalisation de ce mémoire, nous avons décider
d’utiliser un programme DEM de code source ouvert au public, c-a-d un code qu’on peut modifier a
souhaits selon nos besoins spécifiques. Il existe une multitude de codes de ce genre a I’instar de
YADE ou bien LAMMPS. Notre choix final s’est porté sur ce dernier puisqu’il offre tous les outils

nécessaires pour atteindre nos objectifs.

LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) [16] est un programme de
dynamique moléculaire d’acces libre (Open source), développé au Sandia National Laboratories
aux Etats-Unis et par Temple University en Pennsylvanie. Il permet de modéliser des systémes
atomiques, polymeres, solides (métaux, céramiques...) ou méme granulaires, en 2d ou 3d avec des
systemes contenant jusqu’a plusieurs milliards de particules. Il est écrit en C++ et a été congu pour
étre exécuter sur des super calculateurs, mais convient aussi aux utilisations sur ordinateurs
personnels.

Son principe de fonctionnement revient a intégrer les équations du mouvement de Newton pour les
particules en interactions réciproques, afin de garder 1’historique de déplacement de chaque
particule, LAMMPS actualise des listes de proches voisins, ces dernieres sont optimisées selon la
portée des modeles d’interaction.

Pour pouvoir modéliser un systéme physique micro ou macroscopique dans LAMMPS, il suffit de
rédiger un script d’entrée en respectant une syntaxe particuliere et en utilisant une série de mots
clés. Ces fichiers scripts peuvent convenir a modéliser des scénarios de simulation tres sophistiqués
ou complexes. A la fin de ce mémoire, en annexe, nous donnerons quelques exemples de scénarios
développés dans le cadre de cette étude.

La structure type du script d’entrée qui sera lu et exécuté par LAMMPS se divise en 4 parties:
I-Initialisation:

Cette premiere partie du script doit comporter les parametres qui doivent étre définis avant que les
atomes ne soient créés ou lus depuis un fichier d’entrée, notamment le systéme d’unités utilisé, les

dimensions du systeme, la nature des parois...[16].

II-Définition du systéme:
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Cette deuxieme partie crée une cellule de simulation et la rempli de particules (atomes, molécules,

grains...) en utilisant les commandes : lattice, region, create_box, create_atoms ou read_dump.[16].

III-Parametres de réglage de la simulation:

Une fois avoir défini les parameétres présents dans les parties I et II, on peut par la suite spécifier
divers autres parametres : coefficients d’interactions, parametres de simulation, options de sortie, en
utilisant les commandes suivantes: neighbor, neigh_modify, group, timestep, reset_timestep,

run_style etc..[16].

Les coefficients d’interactions sont définis par les commandes suivantes (ils peuvent également étre
définis dans les fichiers de lecture) : pair_coeff, bond_coeff, angle_coeff, dihedral_coeff,

improper_coeff, kspace_style, dielectric, special_bonds [16].

Les commandes fix imposent une variété de conditions aux limites, d'intégration temporelle et
d'options de diagnostic. Et pour finir cette partie, les options de sortie, que 1’on défini par les

commandes thermo, dump et restart [16].

IV-Exécution de la simulation:

Une simulation de dynamique moléculaire est exécutée a l'aide de la commande run.

IL.5. Systéemes étudiés:

Le systeme qu’on cherche a modéliser est une boite remplie de billes sphériques (voir figure 1I-2)

sur laquelle on va appliquer des sollicitations verticales.

25



Figure II-2 : Processus de remplissage

Ces dernieres sont représentées par un mouvement oscillatoire sinusoidal tronqué

z(t)=1—Acos(wt) ol A est I’amplitude et szTﬂ est la pulsation. Dans nos différentes

simulations, nous avons maintenu la valeur de 1I’amplitude A=0.1d et nous avons pris les périodes
d’oscillations T dans D’intervalle [0.81,2.04]. Les correspondances des périodes-accélérations
réduites sont données dans le tableau (tableau 1). Avec ce mouvement, on impose également a la
boite d’entamer son mouvement a partir d’une position z=0 vers une position maximale z=2A, sans
jamais passer par des positions z négatives. Ce choix nous permet de mimer des tapes ou des coups
portés verticalement a la boite en lieu et place d’un mouvement sinusoidal représenté par des vas-et-
viens autours de la position z=0, reproduisant ainsi les mémes types de sollicitations que dans les

expériences de Rennes.

Ces vibrations sont espacées par des temps de relaxation. Nous avons effectué quelques tests sur le
rapport des durées excitation et relaxation. Ce modéle se déclinera en 3 configurations ou on
utilisera un systéme d’unités particulier dans lequel toutes les unités seront exprimées en fonction

de la masse m des grains, leur taille d et I’accélération de la pesanteur g. Ainsi, dans ce systéme

d’unités réduites, nous posons m=d=g=1. Par exemple, le temps est mesuré en unité de \/ — et

g

toutes les distances en tailles de grains d.

Dans toutes nos simulations, les sollicitations verticales des boites sont représentées par un

mouvement oscillatoire sinusoidal tronqué  z(t)=1—Acos(wt) ot A est 1’amplitude et
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W="r est la pulsation. Avec ce mouvement, la boite décolle d’une position z=0, vers une

position maximale z=2A et ne passe jamais par des positions z négatives. Ce choix nous permet de
mimer des tapes ou des coups portés verticalement a la boite en lieu et place d’un mouvement
sinusoidal représenté par des vas-et-viens autours de la position z=0 reproduisant ainsi les mémes

types de sollicitations que dans les expériences de Rennes.

Premiére configuration: Systéme aux conditions aux limites latérales
périodiques (monodisperse/polydisperse):

Notre premier systéeme est une boite tridimensionnelle de base carrée de cotés Lx=Ly=20d et est
composée de grains de taille unique (monodisperse) Dyiies_base=0.5d collés sur les nceuds d’un réseau
régulier (voir figure II-3.a). Le haut ou le plafond de cette méme boite est gardé ouvert, ce systéme
est également dépourvu de parois latérales ; des conditions aux limites périodiques sont appliquées
le long des dimensions (X,y) de la boite. Ce systeme peut étre assimilé numériquement a une boite

de dimensions latérales infinies.

Dans le cas monodisperse (voir figure I1-3.b), on remplit la boite de billes de taille unique D=1d.
Par contre, dans le cas polydisperse (voir figure I1-3.c), les billes ont une taille moyenne D=1d avec
un taux de polydispersité de 20%, le tout jusqu’a une hauteur de 20d. Dans les deux cas, nous avons

environs 11 000 particules par systéme.
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Figure II-3.a :Base Figure II-3.b : Empilement Figure II-3.c : Empilement

composite de la boite de initial d’un systéme initial d’un systéme
simulation avec conditions monodisperse de billes de polydisperse de billes de
aux limites périodiques de diamétre D=1d contenant  diamétres compris entre 0.8d
cotés Lx=Ly=20 10600 particules jusqu’a une et 1.2d d’environs 11000
hauteur h=20d billes jusqu’a une hauteur
h=20d

Deuxiéme configuration : Boite cylindrique aux parois primitives

La deuxieme configuration étudiée est un cylindre de diametre 20d a la base, ouvert en haut, et dont
les parois latérales sont représentées par des parois primitives ou lisses ; c-a-d sans structure
géométrique. Ces parois lisses peuvent étre frottantes ou pas. On précise que la base est composée

de billes de taille unique collées sur les nceuds d’un réseau régulier comme présenté en figure 11-4.a.

La boite cylindrique est remplie a une hauteur z=20d avec des grains de taille unique D=1d

( systeme monodisperse) dont le nombre est proche de 11000 particules.
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Figure II-4.a: Boite de simulation Figure II-4.b: Configuration initiale de
cylindrique de base composée de bille I'empilement de la boite cylindrique aux
de taille unique D=0,5d et de murs murs primitifs avec un total d'environs

primitifs fixe sur (x,y) 11 000 billes rempli jusqu'a une

hauteur h=20d

Troisiéeme configuration: Boite cylindrique aux parois rugueuses

Notre derniére configuration est un cylindre de diameétre 20d, de base et de parois composées de
billes de tailles uniques Dyaris=0,5d collées sur les nceuds d’un réseau régulier comme présenté en
figure II-5.a, qui sera ensuite rempli jusqu’a une hauteur de h=20d avec environs 11000 particules,

voir la figure I1-5.b.
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Le modéle de forces de contact choisi pour mener nos simulations a ét

ensemble de grandeurs inspirés de 1’étude [7]. Nous retrouvons ces parametres dans le tableau

1.
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Tableau 1: Paramétres des forces de contact du modéle utilisé

Parametre Symbole Valeur
Densité p 1,91
Coefficient de frottement grain/ n 0,33
grain &8
Coefficient de frottement grain/ n 0.596
paroi &p
Constante élastique normale k., 2x10°
grain/grain &8
Constante élastique normale k., 2x10°
grain/paroi &P
Coefficient de restitution e, 0.972
normal grain/grain 88
Coefficient de restitution e, 0.8
normal grain/parois -&p
Coefficient de restitution e, 0.25
tangentiel grain/grain 88
Coefficient de restitution e gp 0.35

tangentiel grain/parois

Le temps de collision entre deux grains selon le modele de force de contact type ressort-amortisseur

donné par I’équation (13) est estimé dans ce cas a 0.005 ( \/i ). Afin que 1’algorithme
g

d’intégration de Velocity Verlet soit optimal, le pas d’intégration de dynamique moléculaire Atup

doit étre tres petit devant 1’événement le plus rapide de notre systéme. Par assurance, nous avons

tcontact

choisi Atwp= =0.0001=10" ce qui veut dire qu’une unité de temps de simulation nécessite

10* pas de dynamique moléculaire.
Pour un systéme type contenant 10600 particules dont 1600 composent la base du cylindre, le temps

de calcul estimé sur la machine que nous avons utilisée (prop) est de I’ordre de tsimulation=3.3 ms pour

un pas de DEM. Dans le cas de 1’accélération I'=4, soit une période T=0.99, une simulation de
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N=1000 cycles, ou chaque cycle est composé d’une excitation et d’une durée de relaxation 9% plus
longue que cette derniere, le temps estimé est :

trun=INXTXNStep Xtsimulaion=1000%1x10x10*x3.3x10° =33%10° s ~ 4 jours. Ainsi, afin de reproduire
une seule accélération de méme longueur que 1’expérience de Rennes, soit un minimum de 10*

tapes ou cycles de vibration-relaxation, il faut compter 40 jours sur notre machine.

32



Chapitre 111

Résultats et discussions
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Avant de commencer nos expériences, on a effectué des tests sur les plus grandes valeurs des
accélérations réduites (voir tableau 2) afin de mieux évaluer le temps nécessaire pour qu’un systeme
puisse se relaxer, c-a-d pour que toutes les particules puissent atteindre une énergie cinétique par

grain suffisamment faible entre deux tapes successives. Ce test est représenté dans la figure III-1 ci

dessous:
Boite cylindrique avec parois primitives frottantes
[=6 =—
[=4 —
0.6 =
0.5 H -
0.4 =
Au
L
A"
0.3 -
0.2 i -
0.1 =
0 L—' J L_ !
0 0.5 1 1.5 2

Nombre de cycles

Figure II1-1: L'évolution de I'énergie cinétique moyenne en fonction du nombre de
cycles dans une boite cylindrique aux parois primitives

Les courbes de la figure III-1 représentent 1’évolution de 1’énergie cinétique moyenne (translation
et rotation) par grain (E_,) lorsque I’empilement est soumis a des sollicitations d’intensité I'=4
pour la courbe bleue et I'=6 pour la rouge. Dans ce cas de figure, un cycle se compose d’une
vibration de longueur T suivie d’une étape de relaxation d’une durée 9T, soit une longueur
temporelle de 10T pour chaque cycle d’excitation.

Les accélérations étudiées correspondent aux périodes ci dessous en considérant une amplitude
A=0.1d selon I’équation (2).
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Tableau 2: Les périodes correspondantes aux accélérations réduites choisies

({4 )
g

0.81 0.99 1.14 1.40 1.90 2.04

r 6 4 3 2 1 0.95

Une fois que nous avons collecté toutes les données brutes des simulations réalisées, ou nous avons
gardé essentiellement les positions, les vitesses linéaires et angulaires, ainsi que les tailles des
grains, nous avons entameé la plus longue phase de notre travail qui consiste a analyser toutes ces
données brutes. La grandeur physique essentielle que nous avons examinée est la fraction
volumique ® calculé a partir de 1’équation (1). Dans un premier temps, nous avons calculé le profile
de cette derniere en fonction de la hauteur z de I’empilement en utilisant des méthodes

géométriques standards.

La figure III-2 représente 1’évolution du profile de la fraction volumique de la configuration initiale
(courbe bleue) et apres 1000 tapes (courbe rouge) en fonction de la hauteur z(d) pour un systéme
monodisperse dans la figure I1I-2-a et polydisperse dans la figure III-2.b.

Dans le cas du systétme monodisperse, on observe dans la configuration initiale une structure
ordonnée sur trois couches pres du fond représentée par deux pics prononcés, tandis que dans le cas
polydisperse, la structure ordonnée n’excede pas deux couches. L’absence de pics dans les deux cas
de figures au-dela de la structure ordonnée décrit 1’état désordonné du reste de 1’empilement.
L’apparition des couches ordonnées qui est plus forte dans le cas monodisperse peut étre éliminée
en introduisant une polydispersité dans la structure de la base.

A la fin de la durée des cycles de vibration, on voit bien que les deux systémes sont devenus plus
denses, car la hauteur du systeme a été réduite d’environs ~1.5d, soit une réduction de 7.5% de la
hauteur du systéme, et aussi parce que la fraction volumique moyenne est passée d’une valeur de

®=0.62 a ®=0.64 pour le monodisperse et ®=0.65 pour le polydisperse
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Conditions aux limites périodiques / Systéme monodisperse
0.7 T T T T

0.5 i -

0.4 | -
N=1000 cycles ——

N=0 —

(z)

0.2 |- -

0.1 I~ -

0 | | |
0 5 10 15 20 25

z(d)
Figure III-2.a: Evolution du profile de la fraction volumique en
fonction de la hauteur z pour un systéme monodisperse

Conditions aux limites périodiques / Systéme polydisperse
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Figure III-2.b: Evolution du profile de la fraction volumique en
fonction de la hauteur z pour un systéme polydisperse
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Evolution de <z> avec des conditions aux limites périodiques

9.5 1 1 1 T 1 T 1
Polydisperse
Monodisperse
g -
N85
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75 I 1 1 I 1 I 1 I 1

0 100 200 300 400 500 600 700 800 9S00 1000

Nombre de cycles
Figure III-3: L'évolution de la position verticale du centre de gravité de
I’empilement dans le temps dans une boite de base carrée et aux parois aux limites
périodiques pour des empilements monodisperse et polydisperse

Dans un second temps, nous avons vérifié 1’état de compaction des empilements par vibrations en

suivant 1’évolution de la position verticale du centre de gravité Zg de I’empilement. Par définition
du barycentre :

(22)

Avec I’élément de masse élémentaire dm centré sur une hauteur z et de volume dV est donné par :
dm=p®(z)dV (23)
Avec p : la densité solide et ®(z) la fraction volumique a la hauteur z.

Puisque la section horizontale de I’empilement est constante alors dV =sdz pour toutes les
hauteurs z. Ce qui donne :
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fzm‘,lx z®(z)dz
Z — zmin (24)

? fzmax (I)(z)dz

zmin

La figure III-3 représente 1’évolution de la hauteur moyenne (z) en fonction du nombre de
cycles sollicitations-relaxations pour un systétme monodisperse (courbe bleue) et polydisperse
(courbe rouge). Sur le long terme, dans le régime permanent, la valeur (z) dans le cas du
systéeme polydisperse est inférieure a celle qu’atteint le systéme monodisperse, c-a-d ce dernier est

moins compacte, ceci confirme les résultats observés auparavant.

Evolution de <®> avec des conditions aux limites périodiques
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Figure III-4: Evolution de la fraction volumique moyenne en fonction du nombre
de cycles dans une boite de base carrée et aux parois aux limites périodiques pour
un empilement monodisperse et polydisperse
La figure I1I-4 quant a elle, représente 1’évolution de (®) en fonction du nombre de cycles pour
les mémes systémes, cette derniére est moyennée sur toute la hauteur des différents empilements.

Les résultats de cette figure nous confortent dans 1’observation faite dans la figure III-3, c-a-d les
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deux systémes se densifient jusqu’a atteindre des valeurs limites (®_) , qui dépendent en principe
de I’accélération I' pour un systéme donné. On observe également que (®) du cas polydisperse
est plus grande que dans le cas monodisperse.

Cet écart est justifié par le fait que dans un systéme polydisperse, les billes de plus petites tailles
remplissent les vides laissés par les plus grandes, donc la fraction volumique est plus importante.
On observe aussi, des fluctuations relativement importantes présentes dans la courbe rouge dues au
fait qu’un systéme polydisperse soit plus désordonné, offrant ainsi un plus grand nombre de
configurations d’empilements possibles dont certaines qui correspondent a des fractions volumiques
plus faibles. Au cours de sa densification, I’empilement peut, par analogie vitreuse, se figer dans des
configurations de compacités plus faibles, équivalentes a des minimas locaux dans 1’espace des
configurations. Des excitations supplémentaires permettent au systeme de sortir de ces minimas
locaux pour ensuite reprendre une valeur de fraction volumique supérieure pour atteindre, sur le

long terme (®,) .

Effet du frottement dans le cas de parois primitives
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Figure III-5: L'évolution du profile de la fraction volumique en fonction de la
hauteur dans le cas d'un cylindre aux parois primitives apres 1000 tapes dans
un systeme monodisperse
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Effet du frottement dans le cas de parois structurées
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Figure III-6: L'évolution du profile de la fraction volumique en fonction de la
hauteur dans le cas d'un cylindre aux parois structurées apres 1000 tapes dans un
systeme monodisperse

Dans ce qui va suivre, nous discuterons quelques résultats préliminaires obtenus par 1’analyse des
empilements cylindriques dont les parois sont primitives (PP) ou structurées (PS), les deux
empilements étant composés de grains de taille unique (monodisperse).

Les figures III-5 et I11-6 représentent 1’évolution du profile de la fraction volumique @®(z) dans les
deux cas considérés précédemment apres 1000 sollicitations. Deux cas sont étudiés, les parois
latérales peuvent étre dotées de frottement p#0 ou pas. Les configurations initiales (les courbes en
vert) évoluent vers des profiles différents avec frottement (les courbes rouges) et sans frottement
(les courbes bleues).

On remarque que la configuration initiale du cas des parois structurées est beaucoup plus lache

quand dans le cylindre aux parois lisses. Ce résultat était prévisible car le désordre structurel des
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parois détruit 1’ordre engendré par tout empilement sur des parois lisses, qui elles favorisent la
cristallisation.

Les valeurs limites de (®) dans tous les cas de figures considérés ici n’excédent pas la valeur
limite ®=0.64 caractéristique de I’empilement aléatoire dense RCP. Dans le cas des parois
primitives, on constate que le frottement induit a un ordre plus fort, ceci se voit sur la différence en
hauteur entre les oscillations en bleue et en rouge caractéristique de la présence de monocouches

ordonnées. Ce méme constat est inversé dans le cas du cylindre aux parois structurées.

Evolution du barycentre <z> normé pour deux types de parois
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Figure III-7: Evolution du barycentre normé pour les deux types de parois
primitives et structurées pour un systeme monodisperse
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Evolution de <®> normée pour deux types de parois
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Figure III-8: Evolution de la fraction volumique moyenne normée pour les deux
types de parois primitives et structurées dans un systéme monodisperse

La figure III-7 représente 1’évolution du barycentre (z) normé par rapport a sa valeur initiale, en
fonction du nombre de cycles de vibrations pour un cylindre aux parois primitives (courbe en
rouge) et pour un cylindre aux parois structurées (courbe en bleue), le frottement au niveau des
parois est présent dans les deux cas.

Quant a la figure III-8, elle représente I’évolution de la fraction volumique (®) normée par
rapport a sa valeur initiale, en fonction du nombre de cycles de sollicitations pour les mémes
systémes.

Des deux figures, on observe que dans un cylindre aux parois structurées la compaction se fait de
facon plus importante que dans un systéme aux parois primitives. Cette observation peut s’expliquer
par la présence de frottement supplémentaires d’origine géométrique dans le cylindre structuré. Il

est bien connu [3 ] que le frottement des grains avec les parois génére des rouleaux de convection
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qui déplacent les grains de haut en bas et de bas en haut, ce qui permet aux empilements d’exploiter

de nouvelles configurations et éviter au systeme de se figer dans une configuration donnée.

Boite cylindrique avec parois primitives frottantes
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Figure I11-9: Evolution du profile de la fraction volumique en fonction de la
hauteur dans un cylindre aux parois primitives avec frottement pour différentes
accélérations réduites

Dans cette derniére partie de notre travail et en voulant imiter I’expérience réalisée a Rennes, nous
analysons désormais le systéme consistant en un empilement monodisperse dans une boite
cylindrique avec des parois primitives frottantes. Dans un premier temps, nous représentons dans la
figure III-9 1’évolution du profile de la fraction volumique ®(z) aprés 1000 sollicitations pour
différentes intensités allons de I'=1.2 en vert, I'= 2 en bleu, I'=4 en mauve et '=6 en rouge en se
référant a la configuration initiale repérée par la courbe corail.

On remarque que plus l’intensité est élevée, plus la densification devient importante mais la

saturation est vite atteinte, c-a-d la fraction volumique moyenne atteint une limite asymptotique. De
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plus, on observe également 1’apparition de couches bien ordonnées (cristallines) a des hauteurs de

plus en plus élevées jusqu’a des hauteurs de 1’ordre z=6d.

On termine cette étude par les figures III-10 et I1I-11 qui représentent respectivement, 1’évolution

] R L z
temporelle de la hauteur du barycentre normée par rapport a sa valeur initiale {z) , et celle de la
Zy

fraction volumique moyenne (@) pour les différentes accélérations étudiées. A ce niveau 13, nous

présentons plutdt des simulations 5% plus longues que toutes celles présentées précédemment.

Boite cylindrique avec parois primitives frottantes
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Figure III-10: Evolution de la hauteur moyenne normée en fonction du nombre de
cycles pour une boite cylindrique avec parois primitives frottantes pour différentes
accélérations réduites

On remarque que plus I’intensité des sollicitations est grande, plus la réduction de la hauteur du

barycentre de I’empilement est importante, avec des taux allant de 3 % pour I'=1.2 a environs 5 %
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pour I'=6. Ceci se confirme dans la figure III-11, ou la fraction volumique moyenne présente

exactement les mémes allures observées dans la figure III-10.

Boite cylindrique avec parois primitives frottantes
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Figure III-11: Evolution de la fraction volumique moyenne en fonction du nombre
de cycles pour une boite cylindrique avec parois primitives frottantes pour
différentes accélérations réduites

Dans la figure III-11, méme si 1’échelle temporelle représentée ici par le nombre de cycles de
vibrations verticales est linéaire contrairement a I’étude de référence faite a Rennes, ou I’échelle est
logarithmique, il est clair que les résultats escomptés ne sont pas reproduits. En particulier, le fait
que sur le long terme, c-a-d dans le régime permanent, plus ’accélération I' est importante plus la
valeur asymptotique de la fraction volumique moyenne correspondante est plus faible. La raison
principale est que nous ne nous sommes pas placés exactement dans les mémes conditions
expérimentales de taille du systeme étudié, simuler de plus grands systéemes nécessitent des moyens
de calculs plus performants, car les temps de simulation croient non linéairement avec la taille du

systéme.
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Chapitre IV

Conclusion générale et perspectives
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Conclusion

Au cours de ce mémoire, nous avons étudié numériquement le comportement d’un empilement
granulaire soumis a des sollicitations verticales discrétes. A cet effet nous avons utilisé la méthode
de dynamique moléculaire DEM-MD pour des configurations tridimensionnelles. Notre objectif
principal est de modéliser une expérience unique qui a permis de mieux comprendre 1’effet des
vibrations sur la compaction des milieux granulaires. Dans un premier temps, nous avons appris a
écrire des scénarios sophistiqués lus et exécutés par le trés puissant programme de dynamique
moléculaire LAMMPS. Ensuite, nous avons utilisé nos propres outils (scripts en Python) d’analyse
qui nous ont permis d’examiner a 1’échelle individuelle du grain quelques propriétés physiques et
géomeétriques des systemes vibrés.

Au total, trois systemes différents ont été étudiés ; production et analyse de données, un systéeme de
base carrée, sans parois latérales mais avec des conditions aux limites périodiques le long de ces
dimensions et deux autres systemes de forme cylindrique, le premier avec des parois lisses et le
deuxiéme avec des parois structurées. Nous avons pu observer dans toutes nos simulations que les
vibrations induisent une densification, cette derniere peut étre analysée en suivant 1’évolution
temporelle (ou en fonction du nombre de tapes) de la position verticale du barycentre (z) de
I’empilement, et aussi celle de la fraction volumique moyenne (®) . Nous avons également
analysé le profile vertical ®(z) de la fraction volumique a différents stades de nos simulations.

Dans le premier cas d’étude, c-a-d le systeme sans parois, en comparaison avec un empilement
monodisperse, la densification par vibrations d’un empilement polydisperse est plus forte méme si
temporairement (®) passe par des valeurs bien inférieures a la valeur asymptotique.

Dans les systémes de forme cylindrique, 1’effet du désordre structurelle des parois et 1’effet du
frottement grain/parois jouent un role majeur dans le processus de la relaxation de la densité des
empilements étudiés.

Dans la derniére partie de notre travail, nous avons tenté de reproduire fidéelement I’expérience de
Rennes dans la limite des moyens de calculs dont nous disposions. Il a été principalement question
de voir ’effet de 1’accélération des vibrations sur la relaxation de la densité. Les résultats obtenus
sont proches de ceux de Rennes dans la partie transitoire, seulement, il ne nous a pas été possible de
dire autant pour le régime stationnaire vu que nos simulations sont relativement courtes, il y a deux

ordres de grandeurs de différence.
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Perspectives

Avant d’entamer cette étude, 1’idée de base était la réalisation d’une analyse fine, c-a-d au niveau du
grain, des différents empilements vibrés en ayant recours a la tesselation de Voronoi qui est une
technique qui a fait ses preuves dans I’étude structurelle des milieux divisés tels les milieux
granulaires ou les mousses. Malheureusement, nous n’avons pas eu le temps d’arriver a cette étape
de nos calculs et laissons par la méme occasion cette partie la comme perspective pour une future
étude qui pourra bénéficier de notre expertise d’exploitation de LAMMPS. Nous sommes
convaincus qu’un acces a un super-calculateur permettra de réaliser des simulations de plus grands
systemes sur des temps plus longs, a cette condition la, on pourra reproduire fidelement
I’expérience de Rennes, et par la méme réaliser des analyses qui sont inaccessibles

expérimentalement.
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Anhnhexe

Exemple de scénarios sur LAMMPS
Annexe 1
Script LAMMPS ou 1’on applique des sollicitations verticales sur une
configuration initiale lue a partir d’un fichier entré pour un systéme de base

carrée et de parois aux conditions aux limites périodiques

HHHHHHHHHH A Tnput script control ####HH#HHHHHHHHHIHHHHHHEHEHE

variable rholo equal 1.91 #Densité minimale

variable rhohi equal 1.91 #Densité maximale

variable nsphere equal 11000 #Nombre de sphéres

variable kn_gg equal 2e5 #Constante élastique normale grain/grain
variable kn_gp equal 2e5 #Constante élastique normale grain/parois
variable kt_gg equal 68264 #Cst élastique tangentielle grain/grain
variable kt_gp equal 63205 #Cst élastique tangentielle grain/parois
variable gamman_gg equal 5.717  #Coeff d’amortissement normal grain/grain
variable gamman_gp equal 44.809 #Coeff d’amortissement normal grain/parois
variable gammat_gg equal 279.07 #Coeff d’amortissement tangentiel
grain/grain

variable gammat_gp equal 210.81 #Coeff d’amortissement tangentiel
grain/parois

variable xmu_gg equal 0.33 #Coeff de frottement grain/grain

variable xmu_gp equal 0.596 #Coeff de frottement grain/paroi

label loopStart #Début de 1a boucle sur les périodes

variable Per index 0.81 #0.99 1.14 1.40 1.90 2.04
#Valeurs que peuvent prendre les périodes

variable Amp equal 0.1 #L'amplitude

variable nw equal 1 #Période de sollicitation par cycle
variable nr equal 9 #Période de relaxation par cycle
variable nCyc equal 10000 #Nombre de cycles

#Timestep
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variable nstep equal round(1/v_delT) #Nombre de pas

HHHHHHH A Inltlalizatlon ##H#HHHHEHHEHHEHHHEHHEHHEHH

newton off

units si #Unité utilisée

HHHHHHEHHHH A Setup simulation box #####HHHHHIHHIHHIHHIHHHHEHEHE

dimension 3 #Dimension du systeme

boundary ppm #Parois periodiques sur x y et mobile sur z

HUHHH R Setup atoms B

atom_style sphere #Type d'atome

atom_modify map array

comm_modify vel yes

read_data configuration.box #lLecture de données

group libre type 1 #Groupe de sphéres libres

group parois type 2 #Groupe de sphéres qui forment les murs

HHHHH T Settings #HHHHHHHHHTHHH

neighbor 0.2 bin #Liste des proches voisins
neigh_modify delay 0 #Liste renouvelée dans un délais de:

neigh_modify exclude type 2 2

#Commande pour ne pas prendre en compte la T1liste des proches voisins
parois/parois

#lLe pas de la simulation:

variable delT equal 1e-4

timestep ${delT}

HUHHH S Y Force flelds #H##H#HHHIHH I

#Type d'intéraction +parametres
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pair_style granular
pair_coeff 1 1 hooke ${kn_gg} ${gamman_gg} tangential linear_history ${kt_gg}
${gammat_gg} ${xmu_gg} damping mass_velocity

pair_coeff 2 * hooke ${kn_gp} ${gamman_gp} tangential linear_history ${kt_gp}
${gammat_gp} ${xmu_gp} damping mass_velocity

HitHHHHEH . Operations within timestepping #itftit###H I
fix 1 libre nve/sphere

#Fait une intégration constante pour mettre a jour la position, la vitesse et la
#vitesse angulaire

fix 2 libre gravity 1.0 vector 0.0 0.0 -1.0

#Fixe le module et le vecteur de la gravité

HHHHHHEHHHA A Input script control #####HHHHHHHHHHHHHHHHHHEHE

variable tWig equal ${nw}*${nstep}*${Per} #Temps de vibrations
variable tRelax equal ${nr}*${nstep}*${Per}+1 #Temps de relaxation
variable tCyc equal v_tWig+v_tRelax-1 #Durée des cycles
variable ppr equal ${Per}*1000 #step/${tCyc} #Pas/durée du cycle
variable tpr equal step/(${ppr}*(s{nw}+S${nr})*10)

. Output SR
#Création du dossier pour sauvegarder les configurations sorties

shell mkdir kick_periodic_mono T${Per}

dump dmp all custom ${tCyc} kick_periodic_mono_TS${Per}/rpack*.dmp id
type x y z radius

#Des fichiers dump affichent 1'id des particules, le x, le y, le z et le rayon
#dans un fichier sorti chaque fin de cycle

variable runtime equal step*${delT}

variable kine equal ke/count(all)

fix result all print 1000 "$S{runtime} ${kine}" append
kine_periodic_mono. txt

HHHHHHHHHH A Tnput script control ####HHHHHHHHHHHHHHHHHEHHEHEHE

variable PI equal 3.141526 #Constante Pi
variable omega equal 2.0*$S{PI}/${Per} #Pulsation
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variable xw equal 0

variable yw equal 0
variable zw equal cwiggle(0,${Amp},${Per}) # ommence de la position z=0
variable vxw equal 0
variable vyw equal 0

variable vzw equal ${omega}*swiggle(0,${Amp},${Per})

HHHHHHHHE A Operations within timestepping ######HHHIFHHIHHIHHIHEE

label kickloop #Début de la boucle sur le nombre de cycles
variable TloopVar loop ${nCyc}
fix shake parois move variable v_xw v_yw v_zw v_vXxw v_vyw v_vzw units
box
run ${twWig} #Appliquer les vibrations
unfix shake #Retirer les vibrations
run ${tRelax} #Faire relaxer
next loopVar #Prochain cycle de vibration+relaxation
jump SELF kickloop
next Per #Prochaine valeur de la période
jump SELF loopStart
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Annexe 2
Script LAMMPS ou 1’on applique des sollicitations verticales sur une
configuration 1initiale 1lue a partir d’un fichier entré pour une boite

cylindrique de parois primitives non-frottantes.

HHHHHHHHH A Tnput script control ####HH#HHHHHHHHHHHHHHHHEHE

variable rholo equal 1.91 #Densité minimale

variable rhohi equal 1.91 #Densité maximale

variable nsphere equal 11000 #Nombre de sphéres

variable kn_gg equal 2e5 #Cst élastique normale grain/grain

variable kn_gp equal 2e5 #Cst élastique normale grain/parois

variable kt_gg equal 68264 #Cst élastique tangentielle grain/grain
variable kt_gp equal 63205 #Cst élastique tangentielle grain/parois
variable gamman_gg equal 5.717 #Coeff d’amortissement normal grain/grain
variable gamman_gp equal 44.809 #Coeff d’amortissement normal grain/parois

variable gammat_gg equal 279.07 #Coeff d’amortissement tangentiel
#grain/grain
variable gammat_gp equal 210.81 #Coeff d’amortissement tangentiel

#grain/parois
variable xmu_gg equal 0.33 #Coeff de frottement grain/grain
variable xmu_gp equal 0 #Coeff de frottement grain/parois
variable radsim equal 10 #Rayon de la boite de simulation
variable zlosim equal 0 #z0
variable zhisim equal 20 #Hauteur du cylindre
label loopStart #Début de 1a boucle sur les périodes

variable Per index 0.81 #0.99 1.14 1.40 1.90 2.04
#Valeurs que peuvent prendre les périodes

variable Amp equal 0.1 #L'amplitude

variable nw equal 1 #Période de sollicitation par cycle
variable nr equal 9 #Période de relaxation par cycle
variable nCyc equal 10000 #Nombre de cycles
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#Timestep
variable nstep equal round(1/v_delT) #Nombre de pas

HitHH i E - Inlt1a 1z at lontiiiiititittt
units si #Systéme d’Unités utilisés
newton of f

i Setup simulation box ###H#H#HHHHHHHHHHHHHHHHHHEHHHEHE

dimension 3 #Dimension du systeme

boundary ffm #Parois fixes sur x y et mobile selon z

HiHHH R Setup atoms B R

atom_style sphere #Type d'atomes

atom_modify map array

comm_modify vel yes

group libre type 1 #Groupe de sphéres libres

group parois type 2 #Groupe de sphéres qui forment les murs
read_data configuration.smooth

HEHHHTHH S Settings #HHHTHHHHHH

neighbor 0.2 bin #Liste des proches voisins
neigh_modify delay 0 #Liste renouvelée dans un délais de:

neigh_modify exclude type 2 2

#Lors de la création de listes des proches voisins, ne tient pas en compte
#1'intéraction parois/parois

#lLe pas de la simulation:

variable delta_tmd equal 1e-4

timestep ${delta_tmd}

HHHHH B Force flelds #####HHHIHHHHIHHHH

pair_style granular #Type d'intéraction : granulaire

54



pair_coeff 1 1 hooke ${kn_gg} ${gamman_gg} tangential linear_history ${kt_gg} $
{gammat_gg} ${xmu_gg} damping mass_velocity
pair_coeff 2 * hooke ${kn_gp} ${gamman_gp} tangential linear_history ${kt_gp} $
{gammat_gp} ${xmu_gp} damping mass_velocity

HHHHHH A Operations within timestepping #######HHHHHHIFHHITHHIHHIHEE

#Création des murs:

region cywall cylinder z 0 0 ${radsim} ${zlosim} ${zhisim} units box
#Création du pourtour de la simulation

fix 1 all wall/gran/region hooke/history ${kn_gp} ${kt_gp} ${gamman_gp} $
{gammat_gp} ${xmu_gp} O region cywall

fix 2 libre nve/sphere

#Fait une intégration constante pour mettre a jour la position, la vitesse et la
#vitesse angulaire

fix 3 libre gravity 1.0 vector 0.0 0.0 -1.0 #Fixer 1le module et Tle
vecteur de la gravité

HHHHHHH A Input script control ######HHHHHEHHHHHHHHHHEHHHE

variable tWig equal ${nw}*${nstep}*${Per} #Temps des vibrations
variable tRelax equal ${nr}*${nstep}*${Per}+1 #Temps de relaxation
variable tCyc equal v_tWig+v_tRelax-1

variable ppr equal ${Per}*1000 #step/${tCyc}

variable tpr equal step/(${ppr}*(${nw}+${nr})*10)

variable runtime equal step*${delT}
variable kine equal ke/count(all)

I Output #
# Create directory to store configs

shell mkdir kick _periodic_smooth A${Amp} T${Per}
#Création du fichier de sauvegarde
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dump dmp all custom ${tCyc} kick_periodic_smooth_AS${Amp}_T${Per}/rpack*. id
type x y z radius

#Des fichiers dump sortent 1'id des particules, le x, le y, le z et le rayon
dans un fichier sorti chaque fin de cycle

fix result all print 1000 "$S{runtime} ${kine}" append
kine_periodic_smooth. txt

#Ecrit un fichier txt avec le pas de simulation et 1’énergie cinétique

it Input script control ####HH#HHHHIEHHE

variable PI equal 3.141526 #Constante Pi

variable omega equal 2.0*$S{PI1}/${Per} #Pulsation

variable xw equal 0

variable yw equal 0

variable zw equal cwiggle(0,${Amp},${Per}) ## Start from position z=0
variable vxw equal 0

variable vyw equal 0

variable vzw equal ${omega}*swiggle(0,${Amp},${Per})

A Operations within timestepping #######HHHHIFHHIHHIHHIHE

label kickloop
variable TloopVar loop ${nCyc}

fix shake parois move variable v_xw v_yw v_zw v_vXxw v_vyw v_vzw units
box #S{xw} ${yw} ${zw} ${vxw} S${vyw} ${vzw}

run ${twWig}

unfix shake

run ${tRelax}

next loopVar

jump SELF kickloop
next Per
jump SELF loopStart
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Annexe 3
Script LAMMPS ou 1’on applique des sollicitations verticales sur une
configuration 1initiale 1lue a partir d’un fichier entré pour une boite

cylindrique de parois structurées frottantes.

it Input script  contro ##H### I

variable rholo equal 1.91 #Densité minimale
variable rhohi equal 1.91 #Densité maximale
variable nsphere equal 4096 #Nombre de sphéres
variable kn_gg equal 2e5 #Constante élastique normale
#grain/grain
variable kn_gp equal 2e5 #Constante élastique normale
#grain/parois
variable kt_gg equal 68264 #Constante élastique tangentielle
#grain/grain
variable kt_gp equal 63205 #Constante élastique tangentielle
#grain/parois
variable gamman_gg equal 5.717 #Coefficient d’amortissement normal
#grain/grain
variable gamman_gp equal 44.809 #Coefficient d’amortissement normal
#grain/parois
variable gammat_gg equal 279.07 #Coefficient d’amortissement

#tangentiel grain/grain
variable gammat_gp equal 210.81 #Coefficient d’amortissement
#tangentiel grain/parois

variable Xxmu_gg equal 0.33 #Coeff de frottement grain/grain
variable xmu_gp equal 0.596 #Coeff de frottement grain/paroti
label loopStart #Début de 1a boucle sur les périodes

variable Per index 0.81 #0.99 1.14 1.40 1.90 2.04
#Valeurs que peuvent prendre les périodes

variable Amp equal 0.1 #L'amplitude
variable nw equal 1

57



variable nr equal 9

variable nCyc equal 2 #10000 #Nombre de cycles
variable delT equal 1e-4 #Timestep

variable nstep equal round(1/v_delT) #Nombre de pas

variable radsim equal 10 #Rayon du cylindre
variable zlosim equal 0 #z=0
variable zhisim equal 20 #Hauteur du cylindre

HHHHHHHHHAHH T 0 Ut La ULz a t Lon# S HEHHEH I I

newton off

units si #Systéme d’unités utilisés

HiHHHHHH A Setup simulation box #####HHIHHHHHHHHHHHHHEHHHEHE

dimension 3 #Dimension du systeme

boundary ffm #Parois fixes selon x y et mobile selon z

HUHHH R Setup atoms ###HHHHHH T R

atom_style sphere #Type d'atome
atom_modify map array
comm_modify vel yes

read_data configuration.cylindre #lLecture de données
group libre type 1 #Groupe de sphéres libres
group parois type 2 #Groupe de sphéres qui forment les murs

HHHHH S ] Settings #EHHHHHHHH I

neighbor 0.2 bin #LIste des proches voisins
neigh_modify delay 0 #Liste renouvelée dans un délais de:

neigh_modify exclude type 2 2
#Ne pas tenir en compte les interactions entre les grains des parois

#Le pas de la simulation:

58



variable delta_tmd equal 1e-4
timestep ${delta_tmd}

HuHH i Force flelds ###HHHHHHHHHHEH I

pair_style granular #Type d'intéraction

pair_coeff 1 1 hooke ${kn_gg} ${gamman_gg} tangential linear_history ${kt_gg}
${gammat_gg} ${xmu_gg} damping mass_velocity

pair_coeff 2 * hooke ${kn_gp} ${gamman_gp} tangential linear_history ${kt_gp}
${gammat_gp} ${xmu_gp} damping mass_velocity

i Operations within timestepping #####H#HHHHHHHHHHITHHITHHIHEHEE
.F

ix 1 libre nve/sphere
fix 2 libre gravity 1.0 vector 0.0 0.0 -1.0

HiHHHHHH A Tnput script control ######HHHEHHH A

variable tWig equal ${nw}*${nstep}*${Per} #Temps de vibration
variable tRelax equal ${nr}*${nstep}*${Per}+1 #Temps de relaxation
variable tCyc equal v_tWig+v_tRelax-1

#tCyc =Durée d'un cycle vibration+relaxation

variable ppr equal ${Per}*1000 #step/${tCyc}

variable tpr equal step/(${ppr}*(s{nw}+${nr})*10)

HiHH Y Output R R S S R R

# Create directory to store configs

shell mkdir kick_periodic_cylinder_AS${Amp}_TS${Per}
#Création du fichier de sauvegarde
dump dmp all custom ${tCyc}

kick_periodic_cylinder_AS${Amp}_TS${Per}/rpack*. id type x y z radius
#Des fichiers dump sortent 1'id des particules, le x, le y, le z et le rayon
#dans un fichier sorti chaque fin de cycle

i Tnput script control #### A
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variable PI equal 3.141526 #Constante Pi

variable omega equal 2.0*$S{PI}/${Per} #Pulsation

variable xw equal 0

variable yw equal 0

variable zw equal cwiggle(0,${Amp},${Per}) ## Start from position z=0
variable vxw equal 0

variable vyw equal 0

variable vzw equal ${omega}*swiggle(0,${Amp},${Per})

#itHHHEE Operations within timestepping ##t####tHHHHHHH

label kickloop
variable TloopVar loop ${nCyc}

fix shake parrois move variable v_xw v_yw v_zw V_VXw V_vyw v_vzw units
box #S{xw} ${yw} ${zw} ${vxw} S${vyw} ${vzw}

run ${twWig}

unfix shake

run ${tRelax}

next loopVar

jump SELF kickloop
next Per
jump SELF loopStart
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Résumeé :

L’objectif de notre travail est I'é¢tude de la relaxation dynamique de la densit¢ dans un
empilement granulaire vibré par une analyse structurelle. Pour cela on cherche a modéliser
une boite remplie de billes sphériques sur laquelle on va appliquer des sollicitations verticales.
Nos simulations se déclinent en trois configurations : un empilement de base carrée sans
parois latérales, et deux empilements cylindriques avec parois, primitives et structurées. Les
deux derniers systemes se composent de grains de taille unique et le premier systéme existe
en deux versions, monodisperse et polydisperse. Le premier résultat important de notre étude
est d’avoir montré une équivalence entre I’évolution temporelle de la position verticale du
barycentre de I’empilement d’un c6té et de la fraction volumique moyenne d’un autre. Nous
montrons aussi que le frottement qu’il soit structurel ou mécanique a un effet considérable sur
le phénoméne de densification. Finalement, notre travail confirme toutes les études
antérieures qui montrent que la densification d’un milieu granulaire vibré est proportionnelle
a I’intensité des vibrations.

Abstract :

The objective of our work is to study the dynamic relaxation of the density in a vibrated
granular stack by a structural analysis. For this purpose, we try to model a box filled with
spherical beads that’s vibrated verticaly. Our simulations are of three types: a stack with a
square base without side walls, and two cylindrical stacks with walls, primitive and
structured. The last two systems are composed of single size grains and the first system exists
in two versions, monodisperse and polydisperse. The first important result of our study is to
have shown an equivalence between the temporal evolution of the vertical position of the
stacking barycenter on one side and the average volume fraction on the other. We also show
that friction, whether it’s structural or mechanical, has a huge effect on the densification
phenomenon. Finally, our work confirms all previous studies which show that the
densification of a vibrated granular medium is proportional to the intensity of the vibrations.
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