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Numath est un projet 
ommun à l'INRIA, au CNRS et à l'université Henri Poin
aré, via l'Institut

Elie Cartan de Nan
y

1

(UMR 7502 CNRS-INRIA-UHP).
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2 Présentation et obje
tifs généraux

Numath est un projet 
ommun à l'INRIA, au CNRS et à l'Université Henri Poin
aré, via

l'Institut Elie Cartan de Nan
y (UMR 7502 CNRS-INRIA-UHP).

L'a
tivité du projet relève de l'utilisation des mathématiques pour la résolution de pro-

blèmes des s
ien
es de l'ingénieur. Elle est plus parti
ulièrement 
entrée (sans que 
e soit

limitatif) sur l'étude des équations aux dérivées partielles non linéaires sous les trois aspe
ts :

analyse mathématique, traitement numérique, modélisation et appli
ations.

Les re
her
hes e�e
tuées peuvent se situer à divers maillons, à savoir : la modélisation

mathématique, l'étude théorique des modèles obtenus, la des
ription d'une méthodologie de

résolution, la 
on
eption d'algorithmes numériques adéquats et leur implantation e�e
tive. Les

travaux sont menés ave
 le double sou
i de résoudre des problèmes pré
is, points de départ de

la ré�exion, et de dégager des méthodes ou de développer des outils à portée plus générale.

Les domaines d'appli
ations peuvent don
 être variés. Les questions mathématiques soule-

vées relèvent quant à elles, des équations ou systèmes d'équations aux dérivées partielles, de

leur 
ontr�le et, par extension, des problèmes d'optimisation sous-ja
ents, ainsi que de leur

approximation et résolution.

Les 
entres d'intérêt plus spé
i�ques du projet peuvent être 
lassés 
omme suit :

1. Contr�le et stabilisation : il s'agit de la stabilisation de systèmes vibrants modélisés par

des edp tels que les antennes de satellites, les parties �exibles de robots et d'installations

industrielles.

2. Optimisation de formes et problèmes 
onnexes : les appli
ations sous-ja
entes sont liées

au domaine de la mé
anique du solide (identi�
ation de �ssures, . . . ).

5. Institut Elie Cartan de Nan
y

6. Laboratoire de Physique des Milieux Ionisés, Nan
y

7. Laboratoire de Chimie Théorique de Nan
y
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3. Méthodes numériques et algorithmes parallèles.

L'investissement ré
ent vers les appli
ations de la 
himie molé
ulaire 
ontinue à prendre de

l'importan
e dans le projet. Par ailleurs, un e�ort tout parti
ulier est fait pour parti
iper aux

a
tivités de parallélisme du Centre Charles Hermite

8

(CCH). Ce
i se 
on
rétise par l'utilisation

intensive du parallélisme sur les thèmes demandeurs de gros 
al
uls (magnétohydrodynamique,

turbulen
e dans les plasmas, optimisation de formes 3-d, modèles en o
éanographie et météo-

rologie, 
himie molé
ulaire, ...), par la responsabilité de quatre opérations du CCH et dans la

parti
ipation à une autre opération (plasma).

3 Fondements s
ienti�ques

3.1 Méthodes de perturbations et multi-é
helles

Mots 
lés : 
ou
he limite, perturbation singulière.

Parti
ipants : Pierre Bertrand, Jean-Pierre Bran
her, Olivier Coulaud, Evgueni

Kazantsev, Philippe Laurençot, Didier S
hmitt, Eri
 Sonnendrü
ker, Lauren
e Viry.

Glossaire :

méthodes multi-é
helles méthodes faisant intervenir di�érentes é
helles de temps ou

d'espa
e.

Résumé : Les appli
ations traitées dans le projet (biologie, 
himie, éle
tro-

magnétisme, o
éanographie,...) font apparaître des phénomènes ave
 des é
helles

multiples en espa
e ou en temps. Nous analysons 
es phénomènes, d'une part pour

en déduire des modèles soit plus pré
is soit plus rapides, d'autre part pour 
onstruire

des algorithmes plus e�
a
es.

Dans de nombreux problèmes traités dans le projet, les phénomènes en jeu apparaissent à

di�érentes é
helles d'espa
e et de temps. Ce
i se traduit dans les équations par la présen
e de

petits paramètres, qui induisent des 
ou
hes limites, des zones de transitions. Dans 
es régions,

la solution présente des variations brutales, qui sont numériquement di�
iles à traiter.

Deux appro
hes peuvent être envisagées pour traiter 
es problèmes. La première 
onsiste

à é
rire un développement de la solution en fon
tion du paramètre étudié puis à 
onstruire

formellement le système satisfait par le premier terme du développement. Une des di�
ultés

est de montrer que le système limite ainsi 
onstruit est bien la limite du système initial lorsque

le paramètre tend vers zéro. La 
onnaissan
e du 
omportement de la solution dans les 
ou
hes

limites ou des zones de transitions permet de 
onstruire des méthodes de dé
omposition de

domaines parti
ulièrement rapides. La deuxième appro
he 
onsiste à simuler les phénomènes

de plus petites é
helles du petit paramètre par une loi plus au moins empirique. Cette appro
he

autorise des dis
rétisations moins �nes et 
onduit à des temps d'exé
ution plus rapides.

8. Centre lorrain de 
ompéten
e en modélisation et 
al
ul à hautes performan
es
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3.2 Optimisation de formes

Parti
ipants : Gilles Frémiot, Mohammed Hayouni, Arian Novruzi, Jean Ro
he, Jan

Sokolowski.

Mots 
lés : optimisation de forme, problème inverse, problème variationnel et à frontière

libre, théorie du potentiel, dérivée topologique, équation intégrale, méthode de Newton.

Glossaire :

optimisation de formes optimisation du domaine géométrique pour un système dé
rit

par des équations aux dérivées partielles

Résumé :

Nous sommes intéressés par les problèmes d'optimisation de formes issus d'op-

timisation de stru
tures en mé
anique des solides et des problèmes à frontière libre.

Nous étudions les 
onditions d'optimalité pour les problèmes dé�nis sur des surfa
es

en dimension 3. D'autre part, on développe des méthodes de type Newton ave
 des


onvergen
es superlinéaires pour traiter les problèmes d'optimisation de formes en

trois dimensions.

L'optimisation de formes intervient dans des domaines variés tels que la 
on
eption, l'étude

de nouveaux matériaux, l'optimisation de piè
es sous 
ontraintes (ailes d'avions, moules, ...).

Il s'agit de minimiser une fon
tion 
oût dépendant de la géométrie du domaine, en général une

énergie, sous 
ertaines 
ontraintes. On peut traiter par 
ette méthode de nombreux problèmes

à frontière libre (lévitation haute fréquen
e, problème de 
onta
ts pour les 
oques, ...). Par

rapport aux te
hniques d'optimisation 
lassique, la di�
ulté réside dans le fait que la solu-

tion est un domaine géométrique (un segment, une surfa
e, un volume). Nous devons adapter

les méthodes usuelles (dérivation, point 
ritique, ...) à 
e nouveau 
adre. Une des premières

questions à traiter, après l'existen
e du point 
ritique, pour les méthodes numériques est la


ara
térisation des 
onditions d'optimalité du 1

er

ordre (équation d'Euler généralisée ou in-

égalité variationnelle) et du 2

e

ordre. La 
ondition du 1

er

ordre donne l'équation satisfaite

par la solution. La 
ondition du 2

e

ordre intervient lorsque l'on s'intéresse aux questions de

stabilité de la forme, et dans la 
onstru
tion de méthodes numériques de type Newton.

D'un point de vue numérique, l'obje
tif est de développer des méthodes numériques d'op-

timisation de formes adaptées pour traiter les problèmes en dimension 3. Pour 
ela, nous nous

intéressons aux méthodes de type Quasi-Newton et Newton qui 
onduisent à des te
hniques

d'optimisation de formes ave
 des vitesses de 
onvergen
e superlinéaire. Une des di�
ultés

liées à la méthode de Newton réside dans la 
onstru
tion de la dérivée se
onde de l'énergie.

Pour résoudre la 
ondition d'optimalité, nous utilisons les méthodes intégrales en posant le

problème sur la surfa
e.

Le savoir-faire a
quis sur l'analyse mathématique et la simulation numérique de 
es modèles

nous 
onduit à élargir notre 
hamp d'appli
ations et à 
onsidérer des problèmes 
onnexes

nouveaux, à savoir :

� problèmes de 
onta
ts pour des 
oques, des plaques,

� problèmes en plasti
ité,

� identi�
ation de �ssures ou in
lusions dans un solide par des méthodes non destru
tives.
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3.3 Contr�le et Stabilisation

Mots 
lés : 
ontr�labilité, stabilisation, 
ommande frontière, 
ommande distribuée,

système hybride.

Parti
ipants : Françis Conrad, Geo� O'Dowd, Fatima Zahra Saouri, Marius Tu
snak.

Résumé : Ces travaux relèvent du 
ontr�le et de la stabilisation d'équations

aux dérivées partielles d'évolution, au moyen de feedba
ks linéaires ou non linéaires,

distribués ou frontière. Les appli
ations 
on
ernent le 
ouplage �uide-stru
ture et

les systèmes élastiques vibrants tels que : stru
tures spatiales �exibles, antennes,

assemblage de systèmes mé
aniques, matériaux intelligents, bras robots en torsion

ou en �exion, pont roulant.

Etant donné un système élastique vibrant, on 
her
he des 
ontr�les par retour d'état qui

stabilisent le système. C'est une problématique fortement liée à la 
ontr�labilité exa
te. Les


ontr�les sont distribués ou appliqués sur le bord du domaine, ou sur un ensemble �n de

l'intérieur. Ils peuvent faire intervenir des dérivées en temps d'ordre aussi élevé que dans le

modèle, par exemple une 
orde ou une poutre ave
 masses en des points intérieurs ou frontières.

On obtient alors des systèmes dits hybrides (
ouplage EDP-EDO), dont l'étude présente des

di�
ultés spé
i�ques.

L'utilisation de multipli
ateurs pour obtenir des estimations, le 
ouplage ave
 la théorie

des perturbations 
ompa
tes de Gibson-Russell, permettent d'obtenir des résultats de stabilité

forte ou uniforme, ou de non stabilité selon les 
ommandes.

Une question intéressante 
on
erne l'obtention plus expli
ite du taux de stabilisation, en

fon
tion des lois de feedba
k. Les ingénieurs mesurent le degré de stabilisation d'un système

amorti en 
al
ulant le spe
tre (appro
hé) du système. Il est don
 intéressant de savoir si 
e

spe
tre 
ara
térise e�e
tivement le taux de dé
roissan
e uniforme de l'énergie. Ce problème

est non trivial pour les systèmes de dimension in�nie, même en dimension un d'espa
e. Une

analyse spe
trale �ne peut permettre de véri�er dans 
ertains 
as que les modes propres du

système 
onstituent une base de Riesz de l'espa
e d'énergie, et d'en déduire le taux optimal

de dé
roissan
e de l'énergie.

Parmi les autres thèmes où il reste en
ore beau
oup de questions ouvertes, on peut 
iter : le

lien entre les problèmes de 
ontr�le en dimension in�nie et 
eux résultant de l'approximation

de 
es problèmes en dimension �nie ; les appli
ations de l'analyse de Fourier non harmonique

au 
ontr�le des stru
tures ; les problèmes de 
ontr�le a
tif grâ
e à des matériaux intelligents.

Par exemple le 
ouplage �uide-stru
tures : il s'agit de l'étude du 
ontr�le a
tif d'un é
oulement

�uide sur la stru
ture environnante grâ
e à des �matériaux intelligents�. Ce problème a des

appli
ations dans des se
teurs 
omme l'étude des grandes stru
tures spatiales ou la rédu
tion

du bruit dans les avions.
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4 Domaines d'appli
ations

4.1 Panorama

Mots 
lés : environnement, santé, éle
tromagnétisme, plasma, mé
anique des solides,


himie molé
ulaire, météorologie.

Nous nous intéressons aux questions mathématiques liées aux propriétés des équations

(existen
e, uni
ité, régularité, 
omportement asymptotique, ...), à leur dis
rétisation (résultats

d'approximations, ...), aux algorithmes numériques pour les résoudre ainsi qu'à leur paralléli-

sation. Nous étudions 
es questions prin
ipalement dans trois domaines : l'éle
tromagnétisme,

la météorologie et la 
himie molé
ulaire. La mé
anique des solides est aussi abordée mais de

manière moins forte.

4.2 Problèmes Non Linéaires en éle
tromagnétisme

Mots 
lés : perturbation singulière, méthode multi-é
helle, magnétohydrodynamique,

plasma, fusion, dé
omposition de domaine, 
al
ul parallèle, équation de Maxwell, équation de

Vlasov.

Résumé : Nous étudions deux domaines où le 
hamp éle
tromagnétique joue

un r�le important. Le premier 
on
erne le traitement des métaux liquides par 
hamp

magnétique (brassage, 
hau�age, guidage...). Le deuxième 
on
erne le dépla
ement

de parti
ules 
hargées qui est un enjeu important pour la fusion thermonu
léaire ou

les tubes de fais
eaux de parti
ules.

4.2.1 Appli
ations aux métaux liquides

L'une des motivations importantes 
on
erne la modélisation des pro
édés de traitement

éle
tromagnétique des métaux liquides. Ce
i re
ouvre de nombreuses appli
ations ; 
ertaines

bien établies dans les traitements industriels des métaux, d'autres en 
ours d'étude. La mo-

délisation 
omplète doit prendre en 
ompte les phénomènes éle
tromagnétiques, hydrodyna-

miques et thermiques, tout 
e
i ave
 plusieurs types de frontières libres : air/métal liquide ou

liquide/solide pour la solidi�
ation. Le modèle s'é
rit ave
 les équations de Maxwell, les équa-

tions de Navier-Stokes et des lois de 
omportement à pré
iser. Nous 
onsidérons le 
as où les


ourants imposés sont de �hautes fréquen
es�. Notre but 
onsiste à justi�er l'approximation

dite de �hautes fréquen
es� dans laquelle le 
hamp magnétique ne pénètre pas à l'intérieur du


ondu
teur.

Lorsque les 
ourants imposés sont de hautes fréquen
es, le problème à frontière libre se

ramène à un problème d'optimisation de forme ; aussi les problèmes de lévitation magnétique

servent de test aux algorithmes développés dans le 
adre de l'optimisation de forme.

4.2.2 Appli
ations aux plasmas

L'étude de dépla
ements de parti
ules 
hargées est un problème important dans l'obtention

d'énergie de fusion. Ce problème fait partie des �grands 
hallenges� numériques aux USA. Pour
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simuler le dépla
ement de parti
ules 
hargées dans leurs 
hamps auto-
onsistants, on résout

numériquement les équations de Vlasov-Maxwell en remplaçant éventuellement les équations

de Maxwell par un modèle appro
hé 
omme Poisson. Vu les é
helles de temps très di�érentes

intervenant dans 
es problèmes, il faut développer des modèles et des méthodes numériques

adaptés.

4.3 Prédi
ibilité et simulation numérique pour les modèles o
éaniques

Mots 
lés : environnement, prédi
ibilité, attra
teur, modèle quasi-géostrophique,

géophysique, système parabolique non linéaire.

Glossaire :

Prédi
ibilité estimation du temps pendant lequel la prédi
tion est valable.

Résumé : Les re
her
hes 
on
ernent l'étude de la prédi
ibilité des 
ir
ulations

o
éaniques et atmosphériques et de leurs attra
teurs.

Le problème général de la prédi
ibilité 
onsiste à estimer l'évolution de l'erreur due aux

données et à prédire au bout de 
ombien de temps 
ette erreur devient prédominante dans

le 
al
ul et interdit don
 toute prévision. Cela 
onduit entre autres à l'étude théorique et

numérique de l'attra
teur du système. Plus pré
isément, on aborde les questions suivantes.

Tout d'abord, pour l'estimation numérique de la prédi
ibilité du modèle quasi-géostrophique

barotrope de 
ir
ulations o
éaniques pour un intervalle de temps �ni, on utilise une 
ara
té-

ristique bien 
onnue de la prédi
ibilité d'un système non linéaire que sont les exposants de

Lyapunov, qui mesurent la 
roissan
e de la perturbation lorsque le temps tend vers l'in�ni.

On étudie la généralisation des exposants de Lyapunov par les exposants lo
aux pour indiquer

lo
alement l'augmentation de l'erreur, pendant un intervalle de temps.

Le problème de prédi
ibilité est lié à 
elui de l'assimilation des données. Les 
ir
ulations

o
éaniques du mois dernier sont-elles né
essaires pour prévoir 
elles de demain? De plus, à

partir de mesures des 
ir
ulations sur la surfa
e, données par les satellites, peut-on re
onstruire

les 
ir
ulations de l'o
éan en entier? C'est le problème d'uni
ité de la solution du modèle quasi-

géostrophique multi
ou
he lorsque la solution de la 
ou
he supérieure est imposée.

En�n, une di�
ulté fondamentale dans la modélisation des systèmes turbulents, en parti-


ulier l'o
éan, est le développement de mouvements à une é
helle plus petite que la résolution

numérique a

essible. Ces mouvements transportent les quantités dynamiques de façon 
om-

plexe, se traduisant par des e�ets de di�usion turbulente pour les grandeurs moyennées à

l'é
helle de la grille numérique. La paramétrisation de 
es e�ets est un des problèmes essentiels

en modélisation o
éanique pour réduire la taille de la grille né
essaire pour la résolution (i.e

on diminue le nombre de variables du problème).

4.4 Chimie molé
ulaire

Mots 
lés : santé, simulation biologique, dynamique, 
ouplage, équation intégrale,

parallélisme, dynamique molé
ulaire, méthode du 
ontinuum.

Résumé : Nous nous intéressons aux simulations de gros systèmes molé
u-
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laires en biologie. Trois axes sont privilégiés : la méthode du 
ontinuum pour prendre

en 
ompte les e�ets du solvant autour d'une protéine, les algorithmes en dynamique

molé
ulaire, ainsi que les algorithmes de 
ouplages pour les méthodes hybrides (mé-


anique quantique, dynamique molé
ulaire et 
ontinuum).

Les problèmes qui nous intéressent sont issus des gros systèmes molé
ulaires (>50 000

atomes) en biologie 
omme l'étude des protéines, des membranes, ... dans des solvants io-

niques ou non. Ces problèmes sont importants notamment dans le domaine de la santé pour

la 
onstru
tion de nouveaux médi
aments, pour 
omprendre des réa
tions des mé
anismes


himiques, ... Un autre problème 
on
erne la détermination par des méthodes de dynamique

molé
ulaire de la stru
ture tri-dimensionnelle d'une protéine (folding).

Les problèmes mathématiques issus de 
es appli
ations et que nous abordons dans le projet


on
ernent d'une part la justi�
ation des algorithmes déjà utilisés et d'autre part le dévelop-

pement de nouveaux algorithmes pour un grand nombre d'atomes, des s
hémas d'intégration

pour des temps longs, la prise en 
ompte des di�érentes é
helles de temps. Le parallélisme est

un des outils prin
ipaux pour nous permettre d'obtenir des méthodes e�
a
es.

5 Logi
iels

5.1 Bibliothèque Para++

Parti
ipant : Olivier Coulaud [
orrespondant℄.

Mots 
lés : interfa
e C++, é
hange de messages.

Résumé : Para++ est une bibliothèque C++ dont l'obje
tif est de fa
iliter

l'a

ès aux bibliothèques traditionnelles de 
ommuni
ation par passage de messages.

Para++ apporte essentiellement deux simpli�
ations : une stru
turation des tâ
hes

et une simpli�
ation dans l'utilisation de PVM et de MPI.

Para++ est une bibliothèque C++ dont l'obje
tif est de fa
iliter l'a

ès aux bibliothèques

traditionnelles de 
ommuni
ation par passage de messages. Para++ apporte essentiellement

deux simpli�
ations :

� une simpli�
ation sur la stru
ture même de l'appli
ation parallèle, grâ
e à l'introdu
tion

d'une hiérar
hie dans les tâ
hes la 
onstituant. Para++ intègre notamment des possibi-

lités de programmation M-SPMD (Multiple-SPMD, Single Program Multiple Data) ;

� une simpli�
ation dans l'utilisation des servi
es de deux bibliothèques de 
ommuni
a-

tions : PVM et MPI. Grâ
e à l'introdu
tion d'objets C++, l'utilisateur peut 
onstruire,

envoyer et re
evoir des messages de manière simpli�ée.

La première di�usion de Para++ date de juin 1995. Cette version a été améliorée à plusieurs

reprises, 
onduisant à la di�usion de la bibliothèque a
tuelle via la page web :

http://www.inria.fr/parapp/.

La version 2.x tourne sur toute station de travail, PC sous Linux, Solaris ainsi que sur

Paragon, SP2, PowerChallenge, Origin2000. Parmi les sites qui ont télé
hargé le pa
kage, on
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retrouve notamment beau
oup d'universités (allemandes, améri
aines et françaises, mais éga-

lement australiennes, afri
aines, japonaises, et
.), quelques organismes gouvernementaux, ainsi

que quelques organismes 
ommer
iaux. Une liste de di�usion a été 
réée pour faire le lien ave


les utilisateurs (para++�loria.fr).

6 Résultats nouveaux

6.1 Problèmes Non Linéaires en éle
tromagnétisme

6.1.1 Dérivation mathématique du modèle rayon de Larmor �ni et

développement asymptotique de l'équation de Vlasov dans un 
hamp

magnétique fort

Parti
ipant : Eri
 Sonnendrü
ker.

Dans la suite de nos travaux sur l'étude asymptotique de l'équation de Vlasov dans un


hamp magnétique fort, en utilisant des te
hniques d'homogénéisation, notamment la notion

de limite deux-é
helles, nous avons réussi à retrouver rigoureusement le modèle rayon de Lar-

mor �ni, d'approximation des équations de Vlasov-Poisson[35℄. En outre nous avons réalisé un

développement asymptotique à deux é
helles de l'équation de Vlasov dans un 
hamp magné-

tique fort et un 
hamp éle
trique donné [34℄.

6.1.2 Développement et parallélisation de la méthode semi-Lagrangienne pour

l'équation de Vlasov

Parti
ipants : Pierre Bertrand, Olivier Coulaud, Alain Ghizzo, Jean-Rodolphe Ro
he,

Eri
 Sonnendrü
ker.

Comme alternative aux méthodes parti
ulaires qui ont l'in
onvénient d'engendrer un fort

bruit numérique, nous avons développé une méthode semi-Lagrangienne pour la résolution

numérique de l'équation de Vlasov qui 
onsiste à évaluer la fon
tion de distribution aux points

d'un maillage dans l'espa
e des phases [21℄. Pour que 
es méthodes puissent être utilisées en

deux dimensions (en réalité la fon
tion de densité est une fon
tion à quatre dimensions deux

d'espa
e et deux de phase) ou plus, une parallélisation e�
a
e est indispensable [5℄. Dans 
e


adre là, nous avons développé des 
odes de Vlasov parallèles en dimension 2, 4 et 6 à l'aide

des dire
tives OpenMP. La bibliothèque 
omplète est en bonne voie d'avan
ement aussi bien

pour les versions OpenMP que MPI. Nous avons développé des transpositions de matri
e à

base d'algorithme de type hyper
ube pour des dé
ompositions de données non 
lassiques issues

des fon
tions de densité qui sont des fon
tions à 4 et 6 variables.

6.1.3 Étude des méthodes Euleriennes pour l'équation de Vlasov

Parti
ipants : Olivier Coulaud, Fran
is Filbet, Eri
 Sonnendrü
ker.

Plut�t que d'utiliser des méthodes semi-lagrangienne sur des maillages réguliers, nous nous

intéressons aux méthodes Euleriennes basées sur des s
hémas volumes �nis. Dans 
e 
adre, nous



12 Rapport d'a
tivité INRIA 1999

avons prouvé la 
onvergen
e d'un s
héma de type volumes �nis pour la résolution numérique du

système de Vlasov-Poisson et, obtenu des estimations d'erreur dans un 
as parti
ulier (donnée

initiale à support 
ompa
t).

Nous avons 
onçu un 
ode orienté objet C++ pour la résolution numérique de l'équation

de Vlasov, et validé plusieurs méthodes (MUSCL, ENO, simple re
onstru
tion). Suite à la

parti
ipation de F. Filbet au CEMRACS'99 à Luminy nous avons été amenés à appliquer 
e


ode pour la résolution numérique de l'équation de Vlasov-Fokker-Plan
k-Landau dans le 
as

non-homogène.

6.1.4 Méthode de 
orre
tion hyperbolique pour les équations de Maxwell

Parti
ipants : Eri
 Sonnendrü
ker, Lauren
e Viry.

Nous disposons maintenant, suite au travail de thèse de L. Viry d'un 
ode PIC en C++

�exible permettant d'in
orporer et de tester diverses méthodes numériques ainsi que de traiter

une large palette de problèmes physiques liés au plasmas. Nous avons pu 
omparer grâ
e à 
e


ode di�érentes méthodes numérique permettant d'imposer que les 
onditions sur la divergen
e

restent satisfaites lors de la simulation numérique des équations de Maxwell en temps long.

Une méthode purement hyperbolique et 
onservant le 
ara
tère relativiste des équations de

Maxwell a été développée dans 
e but [14℄. Ce travail est e�e
tué en 
ollaboration ave
 C.-D.

Munz (IAT, univ. Stuttgart) , R. S
hneider, U. Voss (INR, Fors
hunszentrum Karlsruhe).

6.1.5 Simulation numérique de fais
eaux de parti
ules

Parti
ipant : Eri
 Sonnendrü
ker.

Nous avons implanté une méthode semi-Lagrangienne pour la résolution de Vlasov en 2D

(4D dans l'espa
e des phases) dans le 
ode WARP. Cette méthode a pu être 
omparée aux

méthodes PIC utilisées traditionnellement dans 
e genre de problèmes. Le 
ode a également été

appliqué pour la simulation de 
ertains problèmes liés aux a

élérateurs d'ions lourds 
omme

l'évolution d'un fais
eau initialement semi-Gaussien et la formation de halo. Ce travail est

réalisé en 
ollaboration ave
 A. Friedman du Lawren
e Berkeley National Laboratory.

6.1.6 Extra
tion de parti
ules d'un plasma

Parti
ipant : Jean-Rodolphe Ro
he.

Nous nous intéressons à la détermination de la frontière libre dans un problème d'extra
tion

de parti
ules d'un plasma. D'un point de vue numérique on transforme le problème à frontière

libre en un problème d'optimisation de formes où l'équation d'état du système est l'équation de

Vlasov-Poisson. L'obje
tif prin
ipal est de développer des te
hniques en 2-d et 3-d permettant

d'aborder des appli
ations autour du dessin optimal de tubes hyperfréquen
es, de la séparation

isotopique et de l'implantation ionique en traitement de surfa
es.
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6.2 Contr�le et identi�
ation de formes

6.2.1 Aspe
ts théoriques généraux.

Parti
ipants : Mohammed Hayouni, Gilles Fremiot, Arian Novruzi, Jan Sokolowski.

Dérivation Topologique. La dérivée topologique permet de lo
aliser le lieu géométrique

de la stru
ture élastique où peut apparaître un trou. Des appli
ations sont données pour des

équations elliptiques, un système d'élasti
ité en dimension deux [18℄ et trois [20℄. C'est un des

sujets de re
her
he dans le 
adre du projet POLONIUM [1℄, [19℄ [17℄, [18℄, [9℄, [24℄, [31℄ et [29℄.

Dérivation par rapport au domaine. Nous présentons dans [9℄ un théorème pré
isant la

stru
ture de la dérivée eulérienne d'une fon
tionnelle de forme di�érentiable dé�nie dans un

domaine qui possède des �ssures et qui est de 
e fait non régulier.

Ce théorème étend la formule de Hadamard au 
as des domaines non réguliers. Ce résultat est

alors utilisé pour un ouvert �ssuré ave
 di�érentes 
onditions sur la �ssure (travail de thèse de

G. Frémiot).

Dans [15℄ on établit une estimation C

�

non-globale sur le bord pour le gradient de la solution

d'un problème de Neumann extérieur dans R

3

, qui est la dérivée par rapport à la forme d'un

autre problème de Neumann. On prouve une estimation de bord �ne sur le gradient de 
e

problème, qui montre qu'il dé
roît quand la distan
e du support de la donnée au bord 
roît

(prin
ipe de Saint-Venant). L'estimation obtenue permet de réduire 
onsidérablement le 
oût

du 
al
ul de gradient.

Régularité et 
ontinuité par rapport à la forme. Dans [11℄ on 
onsidère en dimension

N � 2 le problème d'optimisation de forme où l'in
onnue est un ouvert de mesure pres
rite

minimisant l'énergie du problème de Diri
hlet. En utilisant une méthode de pénalisation du

problème variationnel asso
ié, nous obtenons un résultat d'existen
e et de régularité de la

fon
tion d'état et par 
onséquent, l'existen
e du domaine 
her
hé.

Dans [10℄, on étudie la question de l'existen
e des points 
ritiques pour la fon
tionnelle

énergie qui apparaît dans la modélisation bidimensionnelle du formage éle
tromagnétique d'un

métal liquide. Cette fon
tionnelle dépend de la forme, i.e. d'un domaine du plan, via son

périmètre et la solution du problème de Diri
hlet sur 
e domaine. Les points 
ritiques 
her
hés

sont les domaines qui réalisent un état d'équilibre dans 
e pro
édé de formage. En utilisant le

théorème des fon
tions impli
ites, on donne une 
ondition su�sante sur le 
ourant éle
trique

pour l'existen
e de formes régulières lorsque le métal a une tension super�
ielle su�samment

élevée.

Dans [26℄, on étudie la monotonie et la 
ontinuité, par rapport aux variations du domaine

au sens de Hausdor�, de la solution du problème à frontière libre de Bernoulli. Ensuite on

établit un résultat d'existen
e pour une 
lasse de problèmes d'optimisation de formes liée au

problème pré
édent. Puis en utilisant les transformations 
onformes, on propose une méthode

numérique pour 
ette 
lasse de problèmes en dimension deux.
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6.2.2 Problèmes à frontière libre.

Parti
ipant : Jan Sokolowski.

On étudie la modélisation, l'identi�
ation et le 
ontr�le en mé
anique des solides pour des

problèmes de 
onta
ts pour des 
oques, des plaques, des problèmes en plasti
ité et l'identi�
a-

tion des �ssures pour des plaques élastiques. Pour 
es modèles, nous montrons l'existen
e de

solutions faibles [27℄.

Nous nous intéressons dans [28℄ à un problème d'optimisation de forme relatif à la modé-

lisation d'endur
issement par indu
tion. Le modèle mathématique 
onsiste en une formulation

potentielle ve
torielle pour les équations de Maxwell 
ouplée au bilan d'énergie et à une EDO

a�n de dé
rire la phase de transition solide-solide dans l'a
ier pendant le 
hau�age. En agissant

sur la forme de l'anneau, nous 
ontr�lons la fra
tion de volume de la phase à haute température.

L'anneau est modélisé par un tube et est dé�ni par une 
ourbe de vitesse unité. Le problème

d'optimisation de forme est formulé pour l'ensemble des 
ourbes admissibles. Nous prouvons

l'existen
e d'un 
ontr�le optimal. On utilise la méthode de la dérivée matérielle a�n d'obtenir le

gradient de forme de la fon
tionnelle de 
oût. En�n, on établit, dans le 
as d'un tube optimal,

les 
onditions né
essaires d'optimalité du premier ordre.

6.2.3 Identi�
ation d'in
lusions et de �ssures

Parti
ipants : Gilles Frémiot, Jean-Rodolphe Ro
he, Jan Sokolowski.

A
tuellement, nous 
ommençons l'étude de la dimension trois. En parti
ulier, nous 
onsi-

dérons des in
lusions ave
 des angles ; les solutions de l'équation d'état ont alors une partie

singulière. La formule de Gri�th est aussi obtenue dans le 
as tridimensionnel. Dans 
e 
as, la

�ssure bidimensionnelle est in
luse dans un domaine tridimensionnel [13℄.

6.2.4 Cal
ul numérique de formes

Parti
ipants : Arjan Novruzi, Jean-Rodolphe Ro
he.

Appli
ation au magnétoformage La résolution de problèmes d'optimisation de formes

ave
 un nombre important de paramètres de 
ontr�le est possible à 
ondition d'utiliser tout

l'arsenal de te
hniques adaptatives de l'optimisation et de la résolution d'équations aux dérivées

partielles. Aussi a-t-on travaillé 
ette année sur plusieurs aspe
ts de 
es te
hniques.

Nous savons que la 
onvergen
e de méthodes d'optimisation de type "Newton-like", théo-

riquement superlinéaire, dépend en fait totalement de la pré
ision ave
 laquelle on résout

l'équation d'état [16℄. On a étudié la propagation des erreurs dans 
es algorithmes dans le 
as

de l'optimisation de formes a�n d'établir des 
ritères d'adaptation des maillages. Un deuxième

aspe
t étudié a été la résolution d'équations intégrales par des méthodes de type panel 
luste-

ring dans une appli
ation de formage éle
tromagnétique.
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6.3 Stabilisation de stru
tures �exibles

6.3.1 Stabilisation d'un système hybride

Parti
ipants : Fran
is Conrad, Geo� O'Dowd.

Pour un modèle simpli�é de pont roulant (
âble �exible atta
hé à un 
hariot et transportant

une masse) qu'on ne peut stabiliser uniformément par des feedba
ks frontière 
lassiques en

vitesse, la stabilisation uniforme ave
 des feedba
ks d'ordre plus élevé (on prend en 
ompte la

vitesse de rotation) avait été obtenue [25℄. Dans le 
as où on ne prend pas en 
ompte la position

dans le terme de feedba
k, on peut transformer le système en une équation plus simple (qui

n'est plus de type hybride), mais qui admet pour solutions stationnaires toutes les 
onstantes.

L'étude asypmtotique en temps de 
e problème est en 
ours.

Pour des feedba
ks (en vitesse) dissipatifs mais non monotones, l'absen
e éventuelle de


ompa
ité forte empê
he l'utilisation dire
te du prin
ipe de LaSalle. La stabilité forte ou faible

a été obtenue en utilisant une te
hnique d'invariants qui permet de se ramener au prin
ipe

de LaSalle en supposant seulement une monotonie lo
ale [8℄. Ave
 des feedba
ks non linéaires

monotones d'ordre plus élevé, des estimations (non uniformes) de la vitesse de dé
roissan
e

sont obtenues (en fon
tion du 
omportement du feedba
k au voisinage de zéro). En�n, l'analyse

du modèle lorsque le 
âble est rempla
é par une poutre en
astrée ou arti
ulée au 
hariot, ave


feedba
k vitesse, a été faite. La stabilité forte est prouvée pour un feedba
k dissipatif, mais pas

for
ément monotone [7℄. Ce
i a servi de motivation (et de base) pour les deux dernières parties

de la thèse de Geo� O'Dowd [2℄. Il s'agit de résultats de stabilité faible pour une équation

abstraite, ave
 dissipation non monotone. L'extension à des modèles plus 
omplexes de pont

roulant (
âble de longueur variable, dépla
ement du système en trois dimensions) est en 
ours.

6.3.2 Analyse spe
trale

Parti
ipants : Fran
is Conrad, Fatima Zahra Saouri.

Pour une poutre ave
 masse à un bout, l'obtention du taux optimal a été établie dans


ertains 
as parti
uliers de feedba
k d'ordre élevé, 
ar on se ramène au problème de la poutre

sans masse, ave
 feedba
k en vitesse, pour lequel on sait démontrer l'existen
e d'une base de

Riesz par analyse asymptotique du spe
tre du système et utilisation de résultats de pertur-

bation (Bari). On peut retrouver 
e résultat en utilisant la théorie de Shkalikov qui donne un


adre général pour véri�er qu'un système de ve
teurs propres généralisés de l'opérateur forme

une base de Riesz de l'espa
e d'énergie, te
hnique parti
ulièrement adaptée aux systèmes (par

exemple hybrides) où la valeur propre apparaît dans les 
onditions au bord [30℄. Le 
as d'une

poutre ave
 masse ou moment d'inertie plus général est en 
ours d'étude et rentre dans 
e


adre.

6.3.3 Contr�labilité exa
te et appli
ations

Parti
ipants : Fran
is Conrad, Marius Tu
snak.

La 
ontr�labilité exa
te (qui est un 
on
ept plut�t théorique) permet, si elle est établie,

de nombreuses appli
ations : stabilisation par feedba
k dire
t, stabilisation par bou
lage via
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une équation de Ri

ati, 
ontr�le H

1

. Dans une série de travaux en 
ours (ave
 George Weiss,

Kaïs Ammari) on donne des 
adres pré
is où 
ontr�labilité implique stabilisabilité [32℄. Ces

résultats étendent un résultat de A. Haraux, valable uniquement pour des 
ontr�les bornés

et font l'objet de la thèse de Kais Ammari. Les résultats généraux sont ensuite appliqués à

des modèles de poutres et de plaques élastiques [32℄. Dans le 
as d'un feedba
k pon
tuel, on

établit des estimations valables même lorsque les solutions n'ont pas une énergie dé
roissante

exponentiellement [32℄. Par ailleurs, on 
onsidère le problème de la 
ontr�labilité simultanée

d'une stru
ture �exible et d'un système de dimension �nie. Le résultat prin
ipal (ave
 G.

Weiss) énon
e que les deux systèmes sont simultanément 
ontr�lables si les deux spe
tres sont

disjoints [22℄. Une attention parti
ulière sera a

ordée aux développements de méthodes de


al
ul permettant une implémentation e�e
tive des 
ontr�les. Pour des raisons de robustesse,

on est intéressé par des 
ontr�les en bou
le fermée.

Dans de nombreux problèmes l'utilisation de 
apteurs et d'a
tionneurs 
o-lo
alisés permet

de donner des lois de feedba
k très simples. Il n'est pas immédiat d'établir l'e�
a
ité de 
e type

de méthodes par une analyse théorique 
ar les 
onstantes intervenant dans les estimations sont

souvent di�
iles à estimer. C'est pour 
ette raison qu'on se propose d'utiliser la simulation

numérique pour estimer les taux de dé
roissan
e et éventuellement de trouver le positionnement

optimal des a
tionneurs.

En 
e qui 
on
erne le 
al
ul e�e
tif des 
ontr�les exa
ts, on étudie le développement d'une

méthode né
essitant la résolution d'une équation de Ri

ati d'évolution. Cette appro
he est

nouvelle, même pour les systèmes d'équations di�érentielles ordinaires, 
as où on a obtenu les

premiers résultats numériques.

L'implémentation de 
e type de méthode pour des problèmes 
on
rets provenant de l'hy-

draulique (en 
ollaboration ave
 le projet CONGE) ou des problèmes de pont roulant est en


ours.

6.3.4 Analyse et 
ontr�le des intera
tions �uide-stru
ture

Parti
ipants : Antoine Chapelon, Marius Tu
snak.

Savoir 
omment agir sur un é
oulement �uide est un problème d'intérêt primordial dans de

nombreux domaines d'appli
ations : aéronautique, questions de pollutions et d'environnement,

régularisation de mouvements �uides et de vibrations dans des réservoirs ou des tuyaux, et
.

Pour 
e type de problèmes la rédu
tion à un modèle de dimension �nie est loin d'être immédiate.

Le plus souvent le �uide entoure ou est 
ontenu dans une stru
ture élastique qui interagit

ave
 lui. Il 
onvient alors d'étudier des systèmes �uide-stru
ture. Ce sujet est en pleine e�er-

ves
en
e a
tuellement. Dans 
e type de problème, un système d'EDP modélisant le �uide à

l'intérieur d'une 
avité (Lapla
e, ondes, Stokes ou Navier-Stokes) est 
ouplé ave
 les équations

modélisant le mouvement d'une partie du bord (
orps rigide ou élastique). Les di�
ultés d'une

telle étude sont nombreuses, 
ar il s'agit de problèmes de type frontière libre. Nous avons

pour l'instant étudié l'existen
e des solutions dans le 
as du mouvement d'un 
orps rigide à

l'intérieur d'un �uide visqueux [3℄, [4℄. Les travaux en 
ours portent sur la 
onvergen
e des

méthodes numériques de type ale, en vue de leurs appli
ations aux problèmes de 
ontr�le.
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6.4 Prédi
ibilité et simulation numérique pour les modèles o
éaniques.

Résumé : Le problème général dans l'étude du 
limat 
onsiste en l'étude théo-

rique et numérique de l'attra
teur du système ainsi que de ses parti
ularités telles

que pro
essus de bifur
ations, points stationnaires et orbites périodiques.

6.4.1 Orbites périodiques instables et attra
teur.

Parti
ipant : Evgueni Kazantsev.

Cal
ul des orbites périodiques. Une méthode numérique de déte
tion des orbites pério-

diques instables sur l'attra
teur d'un système dynamique non linéaire est proposée [23℄. Cette

méthode utilise les mêmes te
hniques que l'assimilation de données, 
e qui simpli�e son implan-

tation aux modèles géophysiques. Cette méthode a été utilisée pour trouver numériquement

quelques orbites périodiques du modèle barotrope de l'o
éan. Les parti
ularités de la méthode

ont été étudiées et 
omparées ave
 d'autres méthodes. La fra
tion du temps passé par la tra-

je
toire dans un voisinage d'une orbite périodique a été 
omparée ave
 les 
ara
téristiques

d'instabilité. La dimension de l'attra
teur a été approximée 
omme la moyenne des dimensions

lo
ales dans les voisinages d'orbites périodiques.

Sensibilité de l'attra
teur. La 
onnaissan
e des orbites périodiques nous permet aussi

d'étudier la sensibilité de l'attra
teur du modèle. La des
ription de l'attra
teur d'un système


haotique par les orbites périodiques instables a été utilisée pour le développement d'une mé-

thode d'estimation a priori de la sensibilité des moments statistiques de la solution du système

sur l'attra
teur [36℄. Cette méthode utilise l'appro
he linéaire. Elle permet de déterminer la

perturbation du forçage extérieur qui maximise la norme de la perturbation d'un moment

statistique.

Cette méthode a été appliquée au modèle de Lorenz. Les estimations ont été 
omparées ave


les perturbations des moments statistiques 
al
ulées dire
tement par intégration du modèle.

La 
omparaison montre qu'il su�t d'avoir une 
entaine d'orbites périodiques pour 
al
uler

les estimations a priori ; et que l'appro
he linéaire reste valable jusqu'à des perturbations du

forçage de grande norme.

6.4.2 Étude de la stru
ture de l'attra
teur du modèle barotrope de l'o
éan.

Parti
ipants : Christine Kazantsev, Evgueni Kazantsev.

L'existen
e de l'attra
teur de l'approximation de dimension �nie du modèle a été prou-

vée ainsi que la 
onvergen
e de l'attra
teur du modèle dis
rétisé vers l'attra
teur du modèle

original. Quelques propriétés des solutions stationnaires du modèle sont examinées [6℄.

La stru
ture de l'attra
teur est expliquée en partie par la séquen
e de bifur
ations à laquelle

le système est soumis par les variations des paramètres prin
ipaux. La parti
ularité du système

est l'existen
e de deux bassins �presque invariants� de l'attra
teur 
haotique ave
 des transitions

très rares entre eux. Les maxima dans le spe
tre de l'énergie 
orrespondent soit à la fréquen
e
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prin
ipale de la solution périodique apparue dans la bifur
ation de Hopf soit aux fréquen
es

du phénomène de Feigenbaum.

6.4.3 Quelques questions sur le modèle Quasi-Géostrophique multi
ou
he.

Parti
ipants : Christine Kazantsev, Evgueni Kazantsev.

Estimation numérique de la prédi
ibilité pour un intervalle de temps �ni. Une


ara
térisation bien 
onnue de la prédi
ibilité d'un système non linéaire est donnée par les

exposants de Lyapunov qui mesurent la 
roissan
e de la perturbation en temps in�ni. On


onsidère la généralisation des exposants de Lyapunov, les exposants lo
aux pour indiquer

l'augmentation d'erreur lo
alement, pendant un temps �ni. On a étudié les parti
ularités nu-

mériques de l'algorithme, telles que l'in�uen
e de la variation de la résolution utilisée, le nombre

de 
ou
hes 
onsidérées pour la dis
rétisation verti
ale du bassin, la 
onvergen
e des exposants

de Lyapunov dans la limite T !1, la pré
ision des di�érents s
hémas en temps, et
. La stru
-

ture géographique du mode le plus instable par rapport aux petites perturbations est analysée.

Les variations de 
e mode sont relativement faibles pour de faibles variations de l'approxima-

tion numérique du problème. Par 
ontre elles sont beau
oup plus sensibles aux variations de

l'intervalle de temps de prévision [12℄.

6.4.4 Modélisation mathématique de la 
ir
ulation thermohaline de l'o
éan

mondial.

Parti
ipant : Christine Kazantsev.

Ce travail s'ins
rit dans une 
haîne de re
her
he qui 
omprend l'analyse mathématiques

du modèle, les te
hniques numériques et des expérien
es physiques. Pour le modèle de l'o
éan

global en équations primitives et 
oordonnées �. Du point de vue du 
al
ul, on essaie de


onstruire un modèle �exible qui permettra de faire des expérien
es numériquement stables

pour des petits 
oe�
ients de vis
osité, di�érentes stru
tures de maillage et di�érents lissages

du relief.

6.5 Chimie molé
ulaire.

Parti
ipants : Pierre-Eri
 Bernard, Olivier Coulaud, Ra
hid Krenenou, Bruno Pinçon.

Résumé : Les re
her
hes 
on
ernent i
i le domaine de la 
himie molé
ulaire et

plus parti
ulièrement la simulation pour des systèmes biologiques. Trois axes sont

développés, à savoir :

� le 
al
ul du potentiel éle
trostatique autour d'une molé
ule plongée dans un

solvant,

� le développement d'algorithmes parallèles e�
a
es pour la dynamique molé
u-

laire.
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� le 
ouplage de méthodes pour 
onstruire une méthode hybride MQ/DM/CM

permettant le suivi de réa
tion 
himique dans de gros systèmes

Ces di�érents projets sont aussi développés en 
ollaboration ave
 le LCTN et au travers de l'a
tion


oopérative SIMBIO.

6.5.1 Potentiel éle
trostatique

Nous nous intéressons au 
al
ul du 
hamp éle
trostatique autour d'une molé
ule lorsqu'elle

est plongée dans un solvant non ionique. Le problème est é
rit sous la forme d'une équation

intégrale et est résolu par une méthode de 
ollo
ation. Cette année l'a

ent a été mis d'une

part sur la génération de �bons� maillages pour de grosses molé
ules. D'autre part, nous avons


ontinué à améliorer le 
al
ul du potentiel et de son gradient pour pouvoir les utiliser dans le


ouplage dynamique molé
ulaire 
ontinuum (ARC Simbio).

Maillage : Le 
al
ul du potentiel par une méthode intégrale né
essite d'avoir un �bon mailla-

ge� de la surfa
e molé
ulaire .Cette surfa
e est analytique par mor
eaux et est 
onstituée de

mor
eaux de sphères et de tores. Pour obtenir un maillage de 
ette surfa
e, nous utilisons le

programme msms

9

qui ayant une 
omplexité en N ln(N), où N est le nombre d'atomes de la

molé
ule, est très rapide. Cette surfa
e est génériquement G

1

mais dans 
ertaines 
onditions

elle n�est pas lo
alement bien dé�nie. Malgré 
es singularités, 
e programme génère une tri-

angulation 
onforme au sens des 
onne
tivités, mais qui peut être assez mauvaise au voisinage

d'une singularité initiale (pi
s, triangles quasi retournés). La triangulation issue de msms est

utilisée pour visualiser la surfa
e molé
ulaire mais pas pour 
al
uler des grandeurs sur 
elle-
i.

Nous avons développé un programme qui, partant d'une triangulation obtenue ave
 msms,

permet de supprimer les problèmes dus aux singularités et de déra�ner selon une 
arte de

tailles issue de 
ritères géométriques

En�n, on voudrait aussi pouvoir ra�ner et déra�ner lo
alement 
es triangulations suivant

des 
ritères issus d'erreur d'interpolation tout en respe
tant des 
ritères géométriques. A
tuel-

lement nous travaillons sur le problème de la 
arte de taille issue de la majoration de l'erreur

d'interpolation lorsque la surfa
e est représentée par une triangulation quadratique 
ourbe et

une interpolation linéaire de la fon
tion.

6.5.2 Dynamique molé
ulaire

Dans le 
adre de l'a
tion in
itative, nous avons entrepris d'améliorer le 
ode Takakaw

développé au sein du projet Apa
he au dessus d'Athapas
an. Le 
ode parallèle est basé sur

une dé
omposition spatiale de l'espa
e en boîtes, ave
 plusieurs stratégies d'équilibrage de


harge. D'autres fon
tionnalités ont été introduites dans le 
ode à savoir l'anti-rotation du


entre de masse et une dynamique sous 
ontraintes, algorithme Shake, pour supprimer les

hautes fréquen
es entre les atomes d'hydrogène et les atomes lourds. Les algorithmes standards

pour résoudre l'ensemble des 
ontraintes non linéaires ont été implantés (Newton Gauss-Seidel

et Newton SOR). De plus, nous avons développé un algorithme de type Newton par blo
 qui

9. http://www.s
ripps.edu/pub/olson-web/sanner/html/msms_home.html
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permet de traiter les 
ontraintes par blo
 de 
ontraintes indépendantes. Un blo
 
orrespond à

toutes les liaisons entre un atome lourd donné et les atomes d'hydrogène reliés à 
et atome. La

taille des blo
s ainsi 
onstruits pour les problèmes de biologie est au plus 3x3. Cette appro
he

permet de gagner un fa
teur 2 sur la résolution des 
ontraintes pour une saturation de 10

�12

.

[33℄.

6.5.3 Couplage de méthodes

L'obje
tif est de fournir à l'utilisateur 
himiste une méthode e�
a
e de 
ouplage mé
anique

quantique, dynamique molé
ulaire et méthode du 
ontinuum ainsi qu'un environnement de

simulation distribué. Nous nous 
on
entrons pour l'instant sur le 
ouplage entre la dynamique

molé
ulaire et la méthode du 
ontinuum pour 
al
uler le potentiel éle
trostatique. Ce 
ouplage

implique de 
al
uler le potentiel et le 
hamp éle
trique de réa
tion du solvant sur la molé
ule

par une méthode intégrale, puis d'é
hanger 
es informations ave
 la dynamique. Le 
ouplage est

réalisé à l'aide d'un s
héma d'intégration à pas multiples, et de 
e fait le potentiel de réa
tion

est évalué toutes les x itérations. Pour 
oupler le 
ode de dynamique molé
ulaire Takakaw

et le 
ode éle
trostatique nous avons utilisé le bus logi
iel Corba. Ce bus à objets repartis

fon
tionne selon un modèle objet Client/Serveur et assure la transparen
e des 
ommuni
ations

entre appli
ations hétérogènes (di�érents langages de programmation, modèle de parallélisme).

De plus pour le suivi de la simulation nous avons développé en Java un 
lient qui permet de

visualiser un 
ertain nombre de gradeurs 
omme la température, l'énergie, le temps moyen

d'une itération, la 
harge des pro
esseurs ...

7 Contrats industriels (nationaux, européens et internationaux)

7.1 TEMAS

Parti
ipants : Fran
is Conrad, Olivier Coulaud, Ra
hid Krenenou, Eri
 Sonnendrü
ker.

Le projet qui a démarré en 97, se situe dans le 
adre du programme européen INTERREG2,

en 
ollaboration ave
 les universités allemandes de Saarbrü
ken (A. Louis) et Kaiserslautern

(H. Neunzert) ainsi qu'ave
 l'É
ole de Mines de Nan
y (D. Ablitzer). L'obje
tif du projet

est d'organiser en 
ommun des a
tions de 
onsultation, d'expertise et de 
oopération dans

le domaine des mathématiques appliquées ave
 le milieu industriel (PME/PMI) interrégional

allemand et lorrain. Le projet est �nan
é sur 3 ans.

7.2 CEA

Parti
ipant : Eri
 Sonnendrü
ker.

Contrat ave
 le CEA Bruyères-Le-Chatel pour le développement d'une méthode de dé
om-

position de domaines pour la parallélisation d'un 
ode tridimensionnel pour la résolution des

équations de Maxwell sous forme d'équations des ondes ave
 
ontraintes.
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8 A
tions régionales, nationales et internationales

8.1 A
tions régionales

8.1.1 Centre Charles Hermite

Le projet est fortement impliqué dans la vie du Centre Charles Hermite

10

et dans ses

a
tivités

� O. Coulaud : dire
teur adjoint du Centre, membre du 
onseil des opérations et du 
omité

des bourses, responsable du programme Beta-test sur l'ORIGIN 2000, responsable de

l'opération simulation molé
ulaire 
omplexe.

� Ch. Kazantsev : responsable de l'opération sur la Prédi
ibilité des 
ir
ulations o
éaniques

et atmosphériques.

� J.R. Ro
he : membre du 
onseil des opérations et du 
omité des bourses, responsable

du séminaire, responsable de l'opération Algorithmes parallèles d'optimisation de formes en

magnétoformage.

8.1.2 Autres

Projet Appli
ations des théories de la mé
anique statistique à la paramétrisation de la turbulen
e

o
éanique de l'Institut National des S
ien
es de l'Univers (E. Kazantsev) ;

Groupe de Re
her
he sur les Intera
tions Éle
tromagnétiques dans les Fluides démarré

dans un plan pluriformation qui regroupe le lemta, le green et le projet numath (O. Cou-

laud, R. Krenenou, E. Sonnendrü
ker, J.R. Ro
he).

8.2 A
tions nationales

8.2.1 A
tion de Re
her
he Coopérative SIMBIO

Parti
ipants : Pierre-Eri
 Bernard, Olivier Coulaud, Ra
hid Krenenou, Bruno Pinçon,

Bernard Maigret.

Les partenaires sont le projet APACHE (UR Rh�ne-Alpes), le CEA Grenoble (Dire
tion des S
ien
es

du Vivant) ainsi que le LCTN (Laboratoire de Chimie théorique de Nan
y) Le but de 
ette a
tion est

de 
on
evoir une plate-forme pour la simulation molé
ulaire 
omplexe. Celle-
i servira d'une

part à 
on
evoir, étudier et tester de nouveaux algorithmes numériques parallèles. D'autre part,

elle sera un outil de simulation performant pour la modélisation molé
ulaire. Nous envisageons

pour la 
onstru
tion d'une plate-forme d'adopter une appro
he modulaire pour obtenir un ou-

til évolutif et e�
a
e. Plus de détails sur le programme de re
her
he et sur l'avan
ement des

travaux se trouvent sur la page web

http://www.ie
n.u-nan
y.fr/Textes/Re
her
he/Equipes/Numath/SIMBIO/index.html

10. Centre lorrain de 
ompéten
e en modélisation et 
al
ul hautes performan
es
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8.2.2 A
tion de Re
her
he Coopérative OPINel

J.R Ro
he et J. Sokolowski parti
ipent à 
ette a
tion dont le but est de 
on
evoir, d'étu-

dier et de tester de nouveaux algorithmes, basés sur les te
hniques dites de �points inté-

rieurs� pour l'optimisation de systèmes non linéaires dans lesquels les 
ontraintes d'inégalité

doivent être prises en 
ompte. Voir la page web de l'a
tion http://www-ro
q.inria.fr/ gil-

bert/opinel/opinel.html

8.2.3 Groupe de Mission Mer
ator

C. et E. Kazantsev parti
ipent au projet du Groupe Mission Mer
ator intitulé "S
hémas

d'ordre élevés pour le modèle MERCATOR". Le responsable du projet est E. Blayo du projet

IDOPT.

8.2.4 Parti
ipations à des GDR

Optimisation et 
ontr�le a
tif de formes (G. Frémiot, M. Hayouni, A. Novruzi, J.R. Ro
he,

J. Sokolowski),

Méthodes variationnelles en météorologie et o
éanographie (E. Kazantsev),

Couplage d'équations (O. Coulaud, M. Tu
snak),

Simulation de parti
ules 
hargées (O. Coulaud, F. Filbet, J.R. Ro
he, E. Sonnendrüker).

Automatique, groupe thématique �
ontr�le des �uides� (M. Tu
snak),

8.2.5 Responsabilités nationales et lo
ales assurées par les membres du projet :

A l'Inria : parti
ipation au 
omité des Projets de l'Inria-Lorraine (O. Coulaud).

Dans les instan
es universitaires et Cnrs: Conseil National des Universités (Ch. Kazant-

sev) ; 
omité de programme de l'IDRIS (O. Coulaud) ; parti
ipation au Conseil de Labo-

ratoire de l'Institut Elie Cartan (F. Conrad, O. Coulaud, Ph. Laurençot, J.R. Ro
he, J.

Sokolowski) ; Commission de spé
ialistes 25 ème et 26 ème se
tions de l'Université Henri

Poin
aré Nan
y I et Nan
y II (F. Conrad, O. Coulaud, J. Sokolowski, B. Pinçon, J. R.

Ro
he) ; Commission de spé
ialistes de l'université de Metz (Ch. Kazantsev, F. Conrad) ;

Commission de spé
ialistes de l'université de Strasbourg (Ch. Kazantsev, M. Tu
snak).

8.3 A
tions européennes

8.3.1 Projet PROCOPE

Le thème du projet 
on
erne l'étude du dépla
ement de parti
ules 
hargées. Les parte-

naires nationaux sont le CEA Bruyères-Le-Chatel et le Centre de mathématiques appliquées

de l'E
ole Polyte
hnique. Les partenaires Allemands sont le Fors
hunszentrum de Karlsruhe

et l'Université de Stuttgart.

8.3.2 Projet PROCOPE numéro 98158

Le thème du projet 
on
erne l'étude des équations non linéaires. Le partenaire en allemagne

est le wais á Berlin.
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8.3.3 Projet Polonium

Parti
ipants : Gilles Frémiot, Jean-Rodolphe Ro
he, Jan Sokolowski.

Le thème du projet 
on
erne des problèmes d'optimisation de formes dans les matériaux.

Les partenaires sont le Laboratoire de mathématiques de l'université de Besançon, les labo-

ratoires d'informatique des systèmes et de mé
anique (Pologne). Cette année les é
hanges

suivants ont eu lieu : A. Zo
howski (Varsovie), T. Lodygowski (Poznan), D. Bu
ur (Besançon)

et J. Sokolowski (Nan
y). de Karlsruhe et l'Université de Stuttgart.

8.4 Relations internationales

8.4.1 Lawren
e Berkeley National Laboratory

Collaboration ave
 le Lawren
e Berkeley National Laboratory (A

elerator and Fusion

Resear
h Department) sur l'étude numérique et le développement de logi
iels pour l'étude de

la faisabilité de la fusion inertielle par ions lourds (E. Sonnendrü
ker).

8.4.2 Projet Lyapounov

Parti
ipants : Christine Kazantsev, Eugène Kazantsev.

Projet �Sensibilité des modèles 
limatiques aux petites perturbations extérieures et équa-

tions adjointes" de l'Institut Fran
o-Russe A.M. Lyapunov, soutenu jusqu'en juin 2000.

Ce projet est en 
ollaboration ave
 O. Talagrand (LMD), E. Blayo, F.-X. Le Dimet (IDOPT),

S. Hoang-Hong (GRGS, Toulouse), V.P. Dymnikov (Institut de Mathématiques Numériques

de l'A
adémie des S
ien
es de Russie).

8.5 Visites et invitations de 
her
heurs

Invitation dans le projet de S. Avdonin (St Petersburg), S. Cox (Ri
e Univ., USA), S.

Hansen (Iowa State univ;, USA), A. Khludnev (Novosibirsk), T. Lewinski (Varsovie), Z. Liu

(Minnesota, USA), B. Vernes
u( Woruster, USA), G. Weiss (Londres), E. Zuazua (Madrid).

Membre du projet invité : Imperial College (M. Tu
snak).

9 Di�usion de résultats

9.1 Animation de la Communauté s
ienti�que

Organisation de la 
onféren
e internationale: "Controle des systèmes gouvernés par des

équations aux dérivées partielles", du 8 au 12 mars à Nan
y.

Groupe de travail Besançon-Metz-Nan
y-Strasbourg sur le 
ontr�le de systèmes distribués
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9.2 Parti
ipation à des 
olloques, séminaires, invitations

9.2.1 Congrès internationaux

Parti
le A

elerator Conferen
e 99, New-York, Etats-Unis 29 mars - 3 avril 1999 (E. Son-

nendrü
ker). Partial Di�erential Equations on Multistru
tures, Luminy(CIRM), Avril 19-24 (J

Sokolowski),

ICIAM, the Fourth International Congress on Industrial and Applied Mathemati
s, Edin-

burgh, S
otland, 5-9 juillet 1999 (O. Coulaud, J Sokolowski, J. R. Ro
he) ,

19th IFIP TC7 Conferen
e on System Modelling and Optimization Cambridge, Angle-

terre, July 12-16 ; International Conferen
e on Multi�eld Problems, University of Stuttgart

(Allemagne), O
tobre 6-8 ; IEEE Conferen
e on De
ision and Control Phoenix, Arizona, USA.

De
ember 7-10 (J. Sokolowski),

WIAS Workshop �Systems with Hysteresis� Berlin, 20-24 septembre 1999, (J. Sokolowski),

3rd World Congress of Stru
tural and Multidis
iplinary Optimization (WCSMO-3) Buf-

falo/Niagara (J. Sokolowski),


onféren
e invitée

AMS-IMS-SIAM Summer Resear
h Conferen
e �Di�erential Geometri
 Methods in the

Control of Partial Di�erential Equations, University of Colorado, Boulder, juin 27-juillet 1 ;

Euro
or Conferen
e on Qualitative Properties of Partial Di�erential Equations, 11-13 o
tobre

1999, Universite de Haute Alsase, Mulhouse (J Sokolowski),

Control of 
oupled systems, Lin
oln, Nebraska, USA, 4-10 aout 1999 (M. Tu
snak)

9.2.2 Colloques et workshops

�Optimisation de formes� Luminy(CIRM), 21-25 juin ((J. Sokolowski) )

�Numeri
al methods for kineti
 and hyperboli
 equations� Ferrara Italie, dé
. (F. Filbet)

Colloque invité

4

e

Journées d'Analyse non Lineiare de l'Université Cadi Ayyad, Marrake
h, Maro
, 27-29

avril (J Sokolowski) ,

3

e

séminaire sur l'algorithmique numérique et appliquée aux problèmes industriels, 11-12

mars, Rennes (O. Coulaud).

9.2.3 Invitation à des séminaires et 
ours

séminaires Université de Grenoble (F. Conrad), Université de Savoie (Ch. Kazantsev), CER-

MICS (J.R. Ro
he), Université de Bordeaux : Labri et MAB (O. Coulaud), CEA, É
ole Poly-

te
hnique Université de Metz, Weierstrass Institut Berlin (E. Sonnendrü
ker), Inria-Ro
quen
ourt

(J. Sokolowski)
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9.3 Enseignement

La majorité des membres du projet sont des enseignants-
her
heurs et s'investissent don


largement dans des enseignements universitaires :

� li
en
e de mathématiques : Analyse numérique (M. Tu
snak).

� maîtrise de mathématique : équations aux dérivées partielles, (F. Conrad), analyse nu-

mérique et des éléments �nis, (J. Sokolowski)

� Cours de D.E.A. : EDP (F. Conrad, M. Tu
snak)

� Cours de D.E.S.S. - I.M.O.I : éléments �nis et edp, (Ch. Kazantsev), di�éren
es �nies

et edp, Volumes Finis (J.R. Ro
he), re
her
he opérationnelle (J Sokolowski), 
omplé-

ments d'analyse numérique (F. Conrad, Ch. Kazantsev), 
al
ul parallèle, méthode de

dé
omposition de domaines (O. Coulaud), Fortran (E. Kazantsev)

� Cours de D.E.S.S. - I.D.C : Option Mathématiques (J.R. Ro
he)

� Agrégation de Mathématiques, option Analyse Numérique, (J.R. Ro
he).
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