Problémes numériques liés a la simulation d’équations différentielles
stochastiques avec contraintes. Application a I’échantillonnage de mesure et
au calcul d’énergies libres.
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On présentera des schémas numériques pour des équations différentielles stochastiques (EDS) avec con-
traintes. Ces EDS apparaissent notamment en mécanique (dynamique de Langevin pour des polymeres
rigides) ou en dynamique moléculaire (calcul d’énergies libres, par exemple). Apres avoir discuté la consis-
tance des schémas numériques, on s’intéressera plus particulierement a 1’échantillonnage de la projection
d’une mesure de Boltzmann-Gibbs sur une sous-variété par une dynamique de gradient. On expliquera
comment ces schémas numériques permettent de calculer le gradient de ’énergie libre, en utilisant soit
des dynamiques quasi-statiques (thermodynamic integration) ou des dynamiques hors équilibre (Jarzinski
equality).
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