
Un texter une modélisation

Laurent Drmds

Texte : atomes etmolécules

* Objectif : déterminer la position
géométrique des atomes dans une
molécule .

· Exemple étudié configurationd 4 atomes 13 ahomes

energie minimale d'une molécule
à Natures (N =3, 13,et...
* Outils mathématiques : optimisation
calcil différentiel , probabilités 1

or propres



Etape1 : modélisation XX3EIR
·

· X &mathematique
· Par une molécule constituée de

· La force d'attraction,ou Natures
,
situés aux positionsde répulsion, entre 2 atomes

situés à une distance rO
X3
, X2 ---Yn dans IR, son énergie

dérive du potentiel deVan potentielle s'écrit :

derWaals :V(r) = - &15n(X ...) = [[V/IXi-Xj(l)
6212-r i<j
(fonction de Lennard Jones

· te↳ParNdonné
, L'objectif consisreparationse merlminimum glob e
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11 2
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Etape?: une approcheglobale:Fassage
de l'itération Kakt :

Ce recuit simulé * On perturbe aléatoirement :

↳ Afiri de localiser la zone #(X
...Xen(Ta - ...Tu

·minimal A sihJw(Y ...Ya) LJw(X ..X
alors (XX( -..N

- liste du recuit simulé
. ↳ sinon, on garde (s, ...Tu-

* La méthode insiste à construire avec la probabilité
lasinte aléatoire suivante :

m = exp) = 15/4)
=LJw(X)

=> Initialisation : T
où (Th)suite décroissant(2"Xi ... Xrestatairement clentement)versro.



Etape 3 : une approche locale:Passage de l'itérationKakt] :
la méthodede gradient a Gncalcule

↓ Afin de déterminer précisément
=V LJX-

Xy - -Xy
--

la position d'énergie minimale lerecteurgradient( dansI
des atanes

,
on utilise la méthode En notantXE(

,-on a :

dumentpasvariable XX* TpGp où
construire la suite suivante : Xe : pas de descente choisi

-> Initialisation :
tel
que 2
R+

(X --- Xn) obtenu après e
<5(X) L5(XE) - BXIGall

étapede recuit simulé (conditiondArmijo,en



Etape4 : simulation avec

le logiciel Scilab/Python
· On recherche la position optimale
pour N=3 Chiangle équitatéral
N=4 (téhaèdre régulier) et
N= 13 (isocaèdre régulier /

insimliens (max
· Gradient :
-

200 itérations (maxy
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Pour allerplus foin :

-> demonstration de la
convergence

de la méthode du gradientavec
indition d'Armijo.
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la modélisation ?

www. imose , fr

6


