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On considère un système physique quantique que l’on suppose plongé dans un

bain thermique à température T et soumis à un potentiel donné V (x). Selon la

physique statistique quantique, les états d’équilibre sont décrits par une matrice dite

matrice densité qui est une fonction du Hamiltonien HV = −

1

2

d2

dx2 + V (x). Dans

ce projet, on suppose que le Hamiltonien HV est discrétisé sur une grille selon une

méthode de différences finies. On note HV la matrice ainsi obtenue. Le système à

l’équilibre est alors décrit par la matrice suivante :

M = exp

(

−
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T

)

.

Les observables du système sont les quantités que l’on peut mesurer. La plus simple

d’entre elles est la densité, qui est la diagonale de la matrice M , notée ρ.

On s’intéresse au problème suivant. Connaissant la densité ρ, supposée avoir été

mesurée en tout point de la grille par un expérimentateur, on cherche à remonter

au potentiel V qui est inconnu. Le fait intéressant est que l’on peut exprimer ce

problème comme la recherche du minimum d’une fonctionnelle strictement convexe.

Ceci entraîne deux éléments importants. D’une part, ce problème est mathématique-

ment bien posé, c’est-à-dire que pour toute donnée ρ strictement positive, il existe

un unique potentiel V solution du problème. D’autre part, la résolution numérique

de ce problème pourra se faire par des méthodes adaptées à la minimisation de fonc-

tionnelles convexes. L’objectif de ce projet est de programmer sous matlab de telles

méthodes et de comparer leur efficacité.


