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L’objectif ce mini-symposium est de présenter des avancées récentes en simulation moléculaire, c’est-à-
dire en physique statistique computationnelle (à l’équilibre ou hors d’équilibre) et en physique quantique
numérique. Ce sont des champs scientifiques passionnants, à l’interface de nombreuses disciplines sci-
entifiques (par exemple, la chimie, la biologie, la physique, ou encore l’informatique scientifique), et
également à l’interface de plusieurs domaines des mathématiques appliquées (étude des équations aux
dérivées partielles, théorie spectrale, intégration numérique des équations différentielles ordinaires et des
équations différentielles stochastiques, méthodes de Monte-Carlo, etc).

Nous faisons parler de jeunes chercheurs en thèse, afin de montrer que ce domaine est très vivant et en
plein essor ! Plus précisément, nous entendrons :

• Séverine Paul (Université de Cergy), dont l’exposé portera sur le modèle de Hartree-fock-Bogoliubov
pour les étoiles à neutrons ;

• Nicolas Perrin (Equipe TOSCA, INRIA Sophia-Antiopolis), qui présentera des résultats nouveaux
sur l’interprétation probabiliste de l’équation de Poisson-Boltzmann (utilisée pour décrire des systèmes
chargés) ;

• Rémi Joubaud (CERMICS), qui nous parlera de méthodes hors d’équilibre pour le calcul de viscosité
à l’échelle atomique dans les fluides simples ;

• Alessandra Iacobucci (CEREMADE), qui évoquera le calcul de la conductivité thermique dans les
chaines d’atomes unidimensionnelles.

Pour ceux qui voudraient se préparer activement à entendre les exposés ci-dessus, nous proposons une
liste de quelques ouvrages permettant d’entrer dans le domaine.
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