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La physique statistique numérique a pour but de calculer les propriétés macroscopiques de la matiere
a partir de modeles microscopiques. Un cas complexe concerne les coefficients de transport, qui quan-
tifient la réponse d’un systeme a une perturbation externe. Ici, nous nous intéressons aux approches
basées sur la formule de Green—Kubo, d’apres laquelle les coefficients de transport peuvent s’exprimer
comme l'intégrale en temps d’une fonction de corrélation :

p= /+OO E, [R(g:)S(qo)] dt. (1)
0

Nous considérerons R et S deux observables suffisament régulieres. L utilisation d’une telle méthode,
pour le calcul de coeflicients de transport, nécessite néanmoins d’appliquer des méthodes de réduction
de variance. En effet, la variance de l'estimateur numérique standard de la formule (1), basé sur
une troncature de l'intégrale en temps et sur une méthode de Monte-Carlo, est proportionnelle au
temps d’intégration. Nous considérons une approche d’échantillonnage d’importance au niveau des
trajectoires, fondée sur le théoreme de Girsanov. Ce choix est inspiré par des résultats récents obtenus
par des chimistes qui utilisent le théoréme de Girsanov pour le calcul d’autocorrélations liées a des
protéines, voir par exemple [1, 2]. Pour décrire plus précisément 1'approche étudiée, nous partons de
la dynamique stochastique suivante

dgt = b(qr) dt + o(q:) AW, (2)

avec b et o des fonctions supposées C*°(T¢). La dynamique (2) est biaisée par I’ajout d’une perturba-
tion u

dgi* = b(qf") dt + ao (g )u(qy’) dt + o(g;") dWs. (3)

Cette modification, au travers du théoréme de Girsanov, permet d’obtenir un nouvelle estimateur non
biaisé de p dépendant de . Le but est de trouver et quantifier la valeur de v qui permet de minimiser
de maniére optimale la variance. Nous montrons dans [3] l'existence et 'unicité d’une telle valeur
de « et nous donnons des estimées quantitatives de la réduction de variance optimale dans le régime
asymptotique en temps long.
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