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On s’intéresse dans ce travail à la simulation de matériaux à l’échelle atomistique, à
température finie, dans le cadre de la physique statistique. Les grandeurs pertinentes à
l’échelle macroscopique sont alors des moyennes de certaines quantités (les observables)
par rapport à la mesure de Boltzmann (toutes les configurations contribuent à la moyenne
macroscopique, mais avec des poids différents en fonction de leur énergie).

Souvent, les observables d’intérêt ne dépendent que d’un petit nombre de particules
dans le système. C’est par exemple le cas lorsqu’on s’intéresse à la longueur moyenne
d’un matériau mono-dimensionnel soumis à une certaine force. Il est alors intéressant de
construire une stratégie numérique permettant de calculer plus efficacement la moyenne
de telles observables.

Nous décrirons quelques progrès récents sur ces questions, dans un cadre statique (obte-
nant ainsi la loi de comportement macroscopique de certains matériaux, à température fi-
nie) et dynamique, si le temps le permet. Les résultats obtenus seront illustrés numérique-
ment.

Travail en collaboration avec X. Blanc (Univ. Paris 6), C. Le Bris (ENPC), T. Lelièvre
(ENPC) et C. Patz (WIAS).
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