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Problematiquesnumeriques
pour la simulation moléeculaire

ClaudelLe Bris

Résun®. L'objet del'expost estdefaireunrapideétatdel’art desconnaissancedanalyse
numériquesur les mocelesde la simulationmoléculaire,en mettantl’accent sur quelques
avancéesnouelles. On détailleraquelquesésultatsréecents(obtenusen collaborationavec
E.Can@s)surl’analysenumériquedesalgorithmesxistantsetsurlesperformanced’algorithmes
nouweaux.La problematiquegéréraleestalafois celledel'optimisationnumériqueengrande
dimensiongtcelledela résolutiomnumériquedeproblemesauxvaleurspropresnonlinéaires.

On donneraensuiteun courtapera de travaux en courssur le contible desréactionschim-
iquesparlaser Destechniquegle différentiationautomatiquey sonten particuliermisesen
oeuvre(travauxavecA. Ben-Haj-Yedder).

Mots clés. Optimisationsouscontraintes problemesaux valeurspropresnon linéaires,
champmoyen,équationsleHartree-ock,algorithmeswmériquescontle optimal,équation
de Schibdinger différentiatiorautomatique

Abstract. We present brief overview of the stateof the art of the numericaltechniquesn
usefor thesimulationof molecularsystemsn theframework of quantunchemistry We focus
onthesimulationof “small” systemsandwe lay someemphasi®n somerecentmethods.The
issueof the optimal control of chemicalreactionsusinglaserfieldsis alsodiscussed

Key words. constrainecbptimization, nonlineareigervalue problem, meanfield theory
Hartree-tock equationsnumericalalgorithms,optimal control, Schibdingerequation,auto-
matic differentiation

AMS subjectclassification. 65B,65M, 65N, 81V55

1 Intr oduction aux modelesde la simulation moléculaire

La simulationmoléculairea pour but de comprendreet préwoir les propriétes macroscopiques
d’une substance partir de la simulationde sesconstituantsa I' €chellemicroscopique Typique-
ment,on peutdistinguertrois grandexlassesie mockles

1. les mocklesdits ab initio, bags uniguementsur la mise en équationdesprincipesde la
mécaniqueguantiqugvoir [16, 21, 26, 29)),
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128 ProbEmatiquesiumériquespourla simulationmoléculaire

2. les mocklesdits semi-empiriqguesqui sontdessimplificationsdesprécdentsen ce gu'ils
négligentcertaingermegugés“secondaires{commedesinteractionsalonguedistancepar
exemple), et court-circuitentcertainscalculstrop longs en les rempla@nt par desvaleurs
talulées,expérimentalesaubesoin,

3. lesmocklesdela dynamiquemoléculaireet assimies, danslesquelson quitte majoritaire-
mentla mécaniquequantiquepour la remplacerar la mécaniqueclassiquenewntonienne
(voir [18, 14] ).

Evidemment/) applicabilite de cesmocklesvarie de plusieursordresde grandeur. un mockle ab
initio estaujourd’huilimité ala simulationde sysemesdisonsd’une centained’atomesalorsque
par dynamiquemoléculaireon peutsimuler corvenablementlessysemesde plusieursmillions
d’atomes.Le sensdel'Histoire estévidemment’aller de plusenplusversla simulationde gros
sysémes unvirus comptetypiquementesmillions d’atomegvoir parexemple[31] pourlasim-
ulationenbiologie). Pourtantnousallonsnouslimiter danscetexpos au casdesmocelisations
abinitio. Pourquoi?

1. d'abordparcequeles petitssysemesauxquelscesmocklessontdédiésrestentencoreau-
jourd’hui d'un grandintéréteneux-neémes ils sontencordoin d'étretousconnusparfaite-
ment.

2. ensuiteparcegu’ils sontle cadreidéal pourles étudesprécisesd’analysenunériqueet les
testsdenouellesstraggiesnumeriques,

3. enfin parceque cesmocklesbien que limités en taille sontaussid’applicabilieé grande.
lls viennenten effet tres souwent “irriguer” les mocklesplus grossiersget ce au moinsde
deuxfagns. Danslesgrossysemesd’intérét pratique certeda majeurepartiedu syseme
peutla plupartdu tempsétre simulee par dynamiquemoléculairecar elle est, pour une
applicationdonree, “inerte chimiqguement”,mais elle comporteaussisouwent un “petit”
site actif qui subit la réactionchimiqueintéressante ce dernierseradonc, lui, mocktlisé
ab initio. On parlealorsde moctlisationsQM/MM pour QuantumMechanics/Molecular
Medanics Dansle mémeesprit,lescalculsprécisabinitio surlespetitssyseEmessenent
a definir (“fitter”) leschampgde forceinteratomiquesgjui serontutilisesdansla dynamique
newtonienne.

Nousne déwelopperongpastousles aspectghéoriques(ils sontnombreux)liésaux mocklesde
la chimie quantique.Nousrernvoyonspourcelaa[5, 11, 12, 13, 23] et leursbibliographies.En
vertude ce qui a éte dit ci-dessusnousnousconcentonssur la simulationnunériqued’un petit
sysémemolkeculaire. Expliquonsbrievementde quoiil estquestion.

Le coeurd’'un code de chimie quantiqueest constitie du calcul de I' état fondamental
électroniqualusysememoléculairedconfiguratiordenoyauxdonree(lesz;). Il s'agitidéalement
du probEmede minimisation

(1) inf{< Hy®, ¥ >, ¥ € L*(R3"), U estantisynétrique / |@2 =1},
R3N
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ou Hy estle Hamiltoniena N corps

N
1 1

(2) Hy == (A + V(@) +5> —,
et 2 &~ |£Ei—.’17j|
= i#j

. o Loy
etV le potentield'attractioncréé parlesnoyauxV (z) = — » | 5]
r — Tk
p)

Commeceprobkemen’esttoujourspasal’heureactuelleattaquabléel quelnumériquement,
on enfait uneapproximation,et pour cet expos introductif, nousnouscontenteronsle décrire
I'approximation dite de Hartree-Fock de ce probEme (une autre caggorie d’approximations,
commecelledelafonctionnelledeladensi€[16], conduiraitsensiblemersauxmémegprobematiques
nunériques).Dansl’'approximationde Hartree-lBck, on remplacdesfonctionstests¥ gérérales
parcellesqui sontun déeterminantde N fonctionsL?(R3). Le prix apayerpouravoir alorsrendu
(2) traitablenumrériquementstd’avoir atraiterun probemede minimisationnonquadratique

N i\ T i — i\ )P; 2
" :inf{;/R3(|V<I>i|2—I—V|<I>i|2)+%//RSXRS |4 )ﬂIb(y'iC _(ZJ'( Ol

(3) ®; € H'(R?), /3 ;0% = 0;;}

R
ce qui revient a dire que son équationd’EulerLagrangeestune EDP hautemennonlinéaire,a
savoir le sysemenonlinéaire auxvaleurs propressuivant

N

N
1 1 .
(4) —AD;+ VP, + (Z |®,|% % m) o, — Z(@i@;* @) ®; = —£;®;, i=1,..,N.

qui peutsemettre avec desnotationstvidentessousla forme condenge
(5) Hep®; = —£;®;

dite équationSCF pour“self-consistenfield”.

L'essentieldes méthodesnunériquess’attachea résoudrele probkeme via la résolution
deséquationg5), et non via uneattaquedirectedu probémede minimisation(3). Aprésavoir
disciétise ceséquationgon met en oeuvreune méthodetype Galerkin- dite LCAO en chimie,
pour Linear combinationof Atomic Orbitals - en déweloppantsur une basede fonctions pro-
presdu Hamiltonien des atomesisolés, ce qui posed’ailleurs d'intéressantegjuestionssur la
compEtudedesbasesemplo/ées,sur la corvergencede la solution discietise versla solution
exacte et surl’estimationdel’erreur commise yoir surcessujetslesétudesnereesparY. Maday
etG. Turinici [24]), onfait unerésolutionself-consistantele ceséquations.

Il n'est pasinutile ici de dire quelquesmots sur la compleité algorithmiqued’une telle
résolution. Commeon peutle voir surla forme (4) enfaisanten pengela formulationfaible, la
compleité dela phased’assemblagdela matriceassoc@eaumembrede gauchedite matricede
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130 ProbEmatiquesiumériquespourla simulationmoléculaire

Fod) estenfait N4, N désignania taille dela basede disciétisation. Cettephased’assemblage
dominedoncencompl«ité les autresphaseset en particulierla diagonalisation Unetelle com-
plexité estdueauxtermesdecornvolution dans(4), ot figurele potentielcoulombien(donclongue
distance)qui coupletousles élementsentreeux. Cettecompleité seraitun peuplusfaible pour
uneméthodeDFT (V2 ou un peumoins), mais bien plus grandepour desméthodeslites post-
Hartree-Fodk : jusqua N® pourdesméthodesmulti-configurationgui consistent prendrepour
¥ dans(1) dessommesle déterminantsulieu d’un seul. Toutesles méthodesab initio ontdonc
unscalingdutypek N? avecp = 3,4,5,...,8. Commeon I'imagine aissment,ce scalingestun
vrai probEmepratique.Eneffet, il s’agitdebiengarderal’esprit queceproblkemedeminimisation
(3) n'estpasuniquementn préalablea un calcul pluscomplet. Il peutétreaussiuneétaped’'un
calculd’optimisationde géonetrie (il y uneboucleexterneenles positionsz; desnoyauxqu’on
optimisepouratteindrda configurationénegétiguementa plusstable) ou un pasdetempsd’'une
simulationdépendantelu tempsdansl’approximationadiabatique ou a chaguenouveaujeu de
positionsde noyaux on calculel’ étatélectroniquestationnairedu syseme. Celadonnequelque
chosedu genre:

m @(t)——V— U(z1(t), -, Zx (1) + Z _AEm

(6) Kz T T PR |2 — |
1<l<m<K
U(.i‘l,---,i‘}():inf{<\I/,HN(.fIl,---,.i‘K)-‘I/>, \I/}

Cesdeuxseulscassufiisent a faire comprendrequ’on peutavoir a résoudre(1) (ou (5))
enun tempsrecord,alorsqu’uneseulefois estdéja un challengel Penseiqu’unesimulationsur
une nanosecondd’un sysememoléculaire(ce qui estun tempsridiculementpetit) requiertun
milion de pasde tempssur la dynamiquedesnoyaux (le tempscaracéristiquede leur vibration
est10~1°s), doncla résolutiond’'un million de probkmesdetype (1) .... Motiver la necessi de
méthodegsapidespourdetels probkemesestun jeu d’enfant!

Longtemps/'effort n'a &te porte quesurla diminutiondu préfacteurk (abaisé de6 ordres
de grandeuren 15 ans), mais passur I'ordre de compleité p desméthodes. Ce n’est quetres
récemmentu’onavu émegerdesméthodeslitesO(N) (“linear scaling”),si possibleatteignant
trésvite cettelimite asymptotiquest avec un bon préfacteur Cesderniressontle plus souvent
bagesa la fois surunassemblagplusrapidedela matricede Fock (méthodedastmultipolg ...)
etsurdestechniguewisantsoita effectuertresvite sadiagonalisationsoital’ éviterenrevenanta
desapprochegplusvariationnellegdensitymatrix methods...). On netraiterapasici le sujetdes
méthodesD (), pourlequelonrervoie parexemplea[10, 19, 20] etaussia[25] pourlesaspects
paralElisme.

Comptetenudel'int érét souligre ci-dessuglu calcul rapideet précisde petitesmolécules,
nouspréferonsnouscantonnerau casdesméthodes'classiques’consistant résoudrgs) (sans
comptemqu’il n’estpasclair quelesméthodeg) (V) développeesacejour s’appliquentangoutes
lessituations. un contrexemplecélebreestcelui desmétaux,ce qui estenfait matlematiquement
lié aunemaunaise“séparation”desvaleurspropresdansle spectradel'opérateurde Fock, et met
en échecles techniqueshabituellesd’aclération). Plus preci€ment,nousnousintéressonsa
I'it érationsurla nonlinéarié consicgrant(pourlinstant...) la phasdinéairede diagonalisatiora
chaqudtérationcommeuneboite noire suppogeoptimiseeparailleurs.
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Uneanalysenumériquesérieusedesméthodesjui sontemplo/éesdepuisplusieursanrees
dansce contexte n'a déeluté que recemment. Commeon le verra (Section3), une telle anal-
yse a permisde proposerdesalgorithmesplus rigoureusemenfondés, ayantdonc deschances
raisonnablesle mieux fonctionnergérériguementget qui sontactuellemenen coursde tests. Il
n’est pasexclus de penserqu’une fois cesalgorithmesmis au point, ils pourrontefficacement
s'interfaceravec,ous'incluredans desapproche®(N).

2 Analysenumeérique desalgorithmes SCF

Cettesectionet la suivantedécriventun travail encollaborationavec E. Can@s. Lesdétailspeu-
ventétrelus dang[4, 6, 7, 8].

PourformaliserconvenablementanalysenumériguedesalgorithmesSCEF le bonlangage
estceluidesmatricesdensié. Rappelongju’atoutefonctiontestHartree-lck ® := (@4, ..., Py )
dans(3), on peutassocieta matricedensié

(7 Do =Y (Bi,")r2ms) i

2

la matrice densié reduite rp, (z,y) = Y ®:(z)®}(y) et la densié pp, (z) = 7p,(z,z). Le
i=1
probemeHartree-lBck serécritalors

(8) I — inf{£"F(D), Tr(D) = N, ,D* = D = D*},

9) EHF(D) .= Tr(hD) + %TT(Q(D) -D),

avech :=—-A+"Vet

(10) 6D = (oo o= [ PELagay

Enutilisantl'opérateurde Fock
(11) F(D):=h+G(D),

leséquationgle Hartree-lock (4) serécrivent
(12) F(D)®; = —&;®;,

etil s’agitenfait (envertud’un résultathéorique)detrouverles N pluspetitesfonctionspropres
del'opérateur

La fagon la plus standardde résoudrg(12) estun algorithmede point fixe (connusousle
nomd’algorithmede Roothaan)

aufbau

(13) D,, — assemble#(D,,) — diagonalisefF(D,,) Dn+1
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132 ProbEmatiquesiumériquespourla simulationmoléculaire

ou aufbaudésignele processusonsistanta prendreles N plus petitesfonctionspropres. Tel
quel, cet algorithmen’est quasimentplus utilise. On a recemmentexpliqué, par une analyse
mattematiquecompkte de cetalgorithme,les raisonspourlesquelles| exhibe le comportement
suivant: soitil corverge,soitil oscilleentredeuxétatsdontaucunn’estsolutiondu probkeme.

Un bienmeilleur algorithmeestcelui connusousle nomd’algorithme DirectInversionin
the lteratedSubspacé€DIIS) [27, 28]. Enfait, il exploite la propriet suivante: il y aéquvalence
entreétre solution de (12) et vérifier la relation de commutation[F (D), D] = 0. L'idée estde
procédercommesuit:

Etape 1 Fairep itérationsde I'algorithme de Roothaar(13) engardanten mémoireles matrices
D1, Do, ...,Dy

Etape 2 Définir lescoeficients(c, ..., ¢,) € R? commelesminimiseursde
p p

(14) inf{|| Y c[F(Di),Di]ll; Y e =1,0<¢ <1}
=1 =1

Etape 3 Assembleta matriceF = b aFi
Etape 4 DiagonalisetF et assembleD,; paraufbau

Etape 5 Ajouter D, ala liste desmatricesetretourneral’ Etape 2

Il s’avérequecetalgorithmemarchesxtréememenbien,surtoutsi onle couplealatechnique
delevel-shifting (aussiétudéerigoureusemerdans[6]) consistan&remplacecF(D,,) parFs =
F(Dy,) — bD,, (pouruneconstanté assegrande).Malheureusement, existe encoredescasou
cetalgorithmene corverge pas, et de plus on manqueactuellement’une analysenumériquede
cetalgorithme.C’estunequestionouvertede savoir pourgquoiil corverge quandil converge.

Ceci nousa motivé pour déwelopperune approchemeilleure, en ce qu’on peut prouver

effectivementsacorvergence et qu’on obsere en pratiqueuneconvergenceessentiellemenilus
rapide.

3 Un nouvel algorithme

L'idéede baseestde s’assureiquel’ énegie de Hartree-lock décroit effectivementau coursdes
itérationgcequin’estpasle casdansDIIS). Nousremplagonsdoncdand’Etape2 del’algorithme
DIIS la relaxationsur les commutateurgar une relaxationfondée sur la minimisationsur un
espacale petite dimensionde la fonctionnellede Hartree-fod elle-néme Ceciun peudans
I'espritde[3].

A despointstechniqueprésqu’on ne détaille pasici, on obtientainsil’algorithme:

Etape 1 Supposongu’ondisposedep matricesdensié D1, Do, ..., D, batieslorsdesp itérations
précdenteset qu’on n’a pasencorecorvergé. Le nombrep esttypiquemenpetit.
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p p
Etape 2 On remarqueguel énegie de Hartree-fockde D = Y~ AiD;, A; € [0,1], > A =1
i=1 i=1
est une fonction simple des coeficients A\; et qu’on peut donc trouver son minimiseur

~ ~ — . —2 —~ L,
(A1, .-y Ap). OnnoteD,, laquellen’estpasforcémentun projecteur. D, # D, engéréral.

Etape 3 On veut déterminera partir de f)vp unematricedensié vérifiantles contraintesde (8).
On déwveloppedoncl’ énegie (9) auvoisinagede D, dansunedirectiond :

(15) EUF (D, + pd) = EXF(D,) + uTr(F(D,) - d) + 'U;Tr(g(d) -d).

Et on choisitalorsla direction“steepestiescent”.On saitbien qu’elle n’est pasforcément
la meilleureen toute géréralite, maiselle estparticulérementfacile a determiner(ce qui
n'estpasle casdesautres...)En effet, onremarquegue

(16) inf{Tr(F(D,) - D), Tr(D) = N,D? = D = D*}

estatteinten la matrice D, constitiee desplus petitesfonctionspropresde F (23;,), et
doncpréciementdétermireeparla solutionde (12). Si on n’a pascornvergé, on peutalors
montrerque N N

(17) Tr(F(Dp) - (Dp+1 — Dp)) <0,

etdoncla directiond = Dy — 13; estla directionde descentéla plusprofonde”ausens
de(16).

Etape 4 OnajouteD,; alaliste desmatricesdensié, etonretourneal Etape 2.

Cetalgorithmeassurda decroissancele!’ énegie Hartree-lck en passantle D, aD/pTl.
Eton remarqueansuite(toutcecisemath’ematise...)quepeuapeu,’ﬁp serapprochalel’ensemble
desprojecteurs. D'ou la corvergence. Dansla pratique,cet algorithmen’est pas exactement
programné sousla versionindiquéeci-dessusmaisl’esprit reste.

Il estbonderemarquenguecetalgorithme meilleurqueDIIS ala fois surle planthéorique
etsurle planpratigue n’estguerepluscolteux. |l s'agitseulement’ajouteruneminimisationen
les \;, ce qui neseconndt pasentermesde tempscalcul. Noustravaillons actuellemensur des
versionsau secondrdre de cetalgorithme.

4 Versle contrOle par laser desréactionschimiques

La sectionprécédentedécriait destravaux sur la simulationstationnaie, avec cetteidée déja
mentioneequ’elle n’estpeutétrequ’un pasdetempsd’une simulationdynamique

Donnonsdanscettedernire sectionun exemple de probEmatiquetypiquementiiée a la
simulationdesphénonenesdépendantsiu temps.

ESAIM: Proc., Vol. 11, 2002, 127-140



134 ProbEmatiquesiumériquespourla simulationmoléculaire

T

>
o
>
=y
Q
c
o
(]
£
c
o
s
i

10 -

P S S S S SR RN
0 0.5 1 1.5
CPU time (s)
—

0~ |
>
o
>
=y
Q
c
o

o L

£

< S 7
o

5 L

i

[ ——— ODA ||

-10 - DIIS |+

ol e e e e e e e e e e e

0 1 2 3 4 5 6

CPU time (s)

Figurel: PerformancesompaéesdeDIIS etdunouwel algorithme(bapti€ ODA pour“Optimal
dampingalgorithm”) surla n-méthyl-2-nitravinylamine avec deuxinitial guesscalcuesde fagon
différente.
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Cettefois, il nes’agitplusde (1), maisdel’ équationde Schibdinger

(18) { ih%—f — Hy + E(t)z14),
$(0) = 3°.

Le probkemeqgu’on étudieestceluidu contidle parlaserdeséwlutionsde sysemeschimiques.Le
lasersemanifestedansl’ équationci-dessugparle termeE(t)z 1 : E(t) estsonintensié, quiva
varieraucoursdutemps,z; estla coordonigephysiquede longdel’axe dulaser ¥ décritcomme
toujoursl’ étatdu syseéme lequel,s’il n’étaitpassoumisaulaser auraitcommeHamiltonienH .

Encoreunefois, nousne nousétendrongassurla probEmatique.Nousrenvoyonsa [22]
pouruneprésentatiomérérale,aussbienpourlesaspectphysiquesthéoriquesu expérimentaux,
gue pour les aspectgnattematiqueghéoriques(voir aussi[9, 30] pour deuxexemplesd’études
théoriques). Nous préeferonsdétailler un peules aspectsiumériques. Le travail esteffectle en
collaborationavec A. Ben-Haj-Yeddey E. Can@s,M. Pilot, G. Turinici.

Le jeu estd’optimiser E(t) surun intervalle de tempsdonre (typiguemeniquelqguefem-
tosecondes 10~ !°s -) pour amenerle syséme partantde v, au plus présde 1. En fait, le
jeu estbien moindrecar poserun tel probEmede contilabilité optimaledansle cadreot nous
sommes’auraitguére de sensautrequethéorique. Il s'agit plutdt d’obtenira I'instant final, ou
auvoisinagede l'instant final, unecertainepropriete qualitativedu sysemeet nonun étatprécis
du syseme(il y atrop d'imponcerablesdansce contexte). Commeexemplede cettelogique, et
surun castréssimpledestiré a termea devenir plus étoffé, nousexaminonsdoncla questionde
I'alignementd’'unemoléculesimple. Qui plusest,on netientcomptequedecertainsdegrésdelib-
ertt dusysememoléculaire voire d’un seuldand’ étudedebase Le moceleestdonctresdégra@
parrapportala sophisticatiorpossibled’'uneéquationde Schibdingerdépendantelutempssurun
syseémemoléculairecomplet. Cependantin tout petit sysemeestdéja suffisantpour rencontrer
degrossedliffficultés,et cernerdestechniqguesiemplogyer.

On étudieune moléculetriatomiqueHCN. Dansles coordong&esinternes(R,, 6, ¢) dela
molécule,le Hamiltoniens’écrit

(19) H(Ra 0, v, t) =Tr + Hyot (Ra 0, (10) + V(R) + Hlaser(R, 0, o, t)a
o 2 0 0 h? 0 0
1 1

20 Tr = — (i) 2 S (22
(20) R 2ugcn R2OR (R 8R> 2ucn T2 Or <T 87") ’

2 1 0 ) 1 02
21) H = — — [ sing— -7
(1) Hror(R, 0, ) 2(paceNR? + ponr?) [sinﬁ 06 (Sm039> + sin? @ 3(,02} ’

E?(t)

(22)Hjgser (R, 0, 0,t) = —po(R,r)E(t) cos § — [aH(R, r)cos? 0 + a (R,r)sin? ]

et V' estun potentiel effectif calcuk par une méthodeab initio trés précise. Le lecteuraura
évidemmenmoté que, contrairementux mocklesdessectionsprécedentesce sontles noyaux
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136 ProbEmatiquesiumériquespourla simulationmoléculaire

H
RC/\G b

r

N

Figure2: Modele simplifié pourla moleculeHCN : on cherchea alignercettemoléculelinéaire
avecle champlaserici figuré horizontalement.

gui sontici mocklisescommedesobjetsquantiquest nonles électrons.Dansce domaine tout
dépenddel’'applicationphysique.

Pourrésoudrg(18) avec H donre par (19), le codedirect (di a C. Dion [15]) utilise une
techniquede splitting d'opérateurscoupEeavecuneFFT (pourla partieenLaplacien).On utilise
10 lasers(ce qui estactuellemenexpérimentalemende la science-fiction...)chacundela forme
E(t) = f(t)Ey cos(wt + ¢) ou:

(0 if 0<t<t
sin? [ti:tfo %] if th<t<ty
(23) f)y=< 1 if 1 <t<to
sin? [£2] i b <t<ty
L 0 if t> 13

Commepremereétape on consigreseulementn rotateurrigide : la seulevariableestd.

Pouroptimiserle champsurla based’'une fonction critere prenanten compteune mesure
de l'alignementde la molécule avec le champlaser on a choisi de differentierautomatique-
ment le code direct par Odys<e [17] (en mode adjoint). Il y a 70 parangtres,a saoir les
Lttt 18, B wt, ¢! pouri = 1,10. L'algorithme d’optimisation est typiqguementun gradi-
entconjuge. On compareralansun avenir proche[2] lesrésultatsavecceuxobtenugard’autres
typesd’algorithmesdéterministeset par desalgorithmesstochastique§l]. A court terme,on
passer&videmmentucasdu Hamiltonien(19) complet,i.e. nonréduitala seulevariabled. Des
techniquelus lourdesdevront alors étre misesen oeuvre. De plus, mémesurles cassimples,
destechniquediéesaucontible robuste(la notionde robustessestessentiellelansce domaine)
devront étreemployées. Une comparaisoravec desrésultatsd’expériencesmereesen paralkle
estprévue.
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Figure3: Un champlaserE(t) optimi<.

5 Perspectves

Nousn’avonspréseng ici quedesexempledd’étudesnumériquesdansge contecte dela simulation
moléculaire. |l s’agitd’'un domainetrésriche, qui, malg certainesavan@&esrécentegout a fait
remarquableggstelargementnexploré parlescommunatésdel'analysenumériqueet du calcul
scientifigue Beaucoupletravail restedoncafaire.
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