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Résumé du travail :

But : Ce stage de Mastére est consacré a 1’étude d’un fluide dans le but de déterminer les propriétés
de son état thermodynamique en utilisant des simulations par la méthode de dynamiques
moléculaires (DM).

Contexte : La connaissance de I’état thermodynamique d’un fluide passe par la détermination de
son énergie interne. Si on admet que 1’énergie potentielle d’un tel systeme est définie par une
somme d’interaction de paires d’atomes ou de molécules, I’énergie interne serait une moyenne sur
toutes les configurations prises par les constituants au cours du temps. L’une des approches utilisées
pour calculer cette énergie, repose sur une simulation des mouvements moléculaires (dynamique
moléculaire DM). Dans ce travail, nous nous sommes intéressés a prédire 1’état d’équilibre d’un
fluide en adoptant cette approche.

Il s’agit d’appliqué un code de simulation de DM a un systéme de particules soumises a des
interactions (coulombiennes, potentiel du type Lennard-Jones) et cela dans différents ensembles
statistiques (NVE, NVT, et NVT). Ensuite on déterminera les propriétés thermodynamiques
(pression, température, 1’énergie interne, etc.), structurales (fonction de distribution radiale et de
structure) et de transport (constante de diffusion, auto-corrélation des vitesses) du systéme étudié.

Mots clés: Dynamique Moléculaire, interactions atomiques et moléculaires, thermodynamique des
fluides, Méthodes d’intégrations numériques.

*NB :
* L’étudiant doit contacter 1’encadrant pour plus d’information.
* L’étudiant ne peut commencer son sage qu’apres accord de la commission du Master
(signature de la fiche du stage par les différentes parties).



