Echantillonnage de mesures de probabilité avec contraintes
fixées en moyenne — application a la simulation moléculaire
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Je présente une maniere d’échantillonner des configurations microscopiques d’un systéme physique selon
une mesure de Boltzmann-Gibbs dépendant d’un parametre extérieur, qui doit étre choisi de telle sorte
qu’une contrainte soit satisfaite en moyenne. La méthode repose sur une équation différentielle stochas-
tique non-linéaire, et sa convergence peut étre analysée par des méthodes d’entropie. Je discute également
un schéma numérique, ainsi que des résultats de simulation sur le cas test qui a motivé le travail suite a
une question de mes collegues du CEA/DAM : le calcul de la courbe d’Hugoniot d’un fluide (qui permet
de déterminer les propriétées sous choc d’un matériau), et son isentrope.
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