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La simulation moléculaire consiste & décrire la matiére a I’échelle des atomes. Les
atomes interagissent au travers d’un potentiel, et évoluent suivant une dynamique associée
a ce potentiel.

La difficulté principale est que ces dynamiques sont métastables: le systéme reste co-
incé pendant trés longtemps autour d’une configuration avant de sauter vers une autre
configuration. Ce probléme est a l'origine des difficultés pour obtenir & partir de simu-
lations & I’échelle moléculaire des informations intéressantes au niveau macroscopique. Il
faut en effet simuler le systéme sur des temps extrémement long pour voir des changements
conformationnels intéressants & 1’échelle macroscopique, et pour converger des moyennes
trajectorielles permettant d’obtenir des quantités thermodynamiques. Par exemple, pour
observer le repliement d’une protéine, il faut simuler le systéme sur des temps de l'ordre
de la milliseconde voire de la seconde, alors que le pas de temps & ’échelle microscopique
est la femtoseconde (10717s).

Nous avons développé au CERMICS une activité en mathématiques appliquées autour
des méthodes numériques utilisées pour contourner ces difficultés. En particulier, nous
étudions les méthodes mathématiques pour le calcul d’énergie libre [3, 4], et des algorithmes
permettant d’échantillonner des trajectoires métastables [1, 2]. Ces travaux sont pour
beaucoup d’entre eux effectués en collaboaration avec des praticiens (biologiste, physicien
ou chimiste).

Venez nous voir pour définir ensemble des sujets qui vous intéressent:

e Frédéric Legoll, legoll@lami.enpec.fr
e Tony Leliévre, lelievre@cermics.enpc.fr
e Gabriel Stoltz, stoltzQcermics.enpc.fr

Lieu: CERMICS, Ecole des Ponts ParisTech.

Financement: Ce stage sera indemnisé.

Theése: Ce stage pourra étre poursuivi par une thése (financement par une bourse
Ecole des Ponts ou Paris 6).
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