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On travaille sur la dynamique réversible dans R? :
1 2
dX, = —a(X,)VV(X,) dt + Ediva(Xt) dt + \/;Gl/Q(Xt)thy (1)

qui modélise le mouvement d’un systéme moléculaire a température 1/4, sous I’action d’un potentiel V',
en présence d’'un champ de diffusion inhomogene a. Cette dynamique est en pratique métastable, ce qui
pose un réel probleme pour 1’échantillonage de longues trajectoires, essentielles pour les applications
de ce modele, notamment en biologie.

Des méthodes comme l’algorithme Parallel Replica [3] permettent néanmoins d’accélérer sans biais
I’échantillonage des trajectoires, étant donné des domaines métastables Q C R,

En cherchant & maximiser l'efficacité de cette méthode par rapport a la définition des domaines €2, on
est naturellement amené a maximiser le rapport des échelles de temps métastables
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sur L? (Q; e_fBV) avec conditions au bord de Dirichlet homogenes sur 02, et ou la notion d’équilibre
local dans €2 est donnée par la distribution quasi-stationnaire.

Nous proposons dans [1, 2] deux approches complémentaires pour appréhender ce probléme d’optimi-
sation de forme.

1. Une approche numérique dans [2] basée sur le calcul de la dérivée de forme de N*(Q2), combiné
avec une méthode de Galerkine pour réduire le probléme aux valeurs propre original (posé
en dimension d > 1) a un probléme analogue sur la dynamique effective de coordonnées de
réactions bien choisies. Nous appliquons cette méthode a la dynamique de la Dialanine solvatée
(d = 1860).

2. Une approche asymptotique (voir [1]) basée sur le calcul d’estimées spectrales pour le générateur
dans la limite petite température (8 — o0), en présence d'un bord dépendant du parametre
asymptotique. Cette étude ameéne des résultats théoriques nouveaux et quantitatifs, comme
notamment une extension de la formule d’Eyring—Kramers prenant en compte de maniére fine
la géométrie du bord.
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