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L'étude des processus de croissance de films minces demande a la fois une description précise des
interactions atomiques dans des environnements variés (molécules gazeuses, ions, liaisons
pendantes, diversité d'éléments) et sur des échelles de temps qui dépassent, parfois de beaucoup,
la picoseconde. Face a ces défis, les modélisateurs ont longtemps été contraints de choisir entre
précision, avec de lourds calculs quantiques, et durée, avec des potentiels empiriques beaucoup
plus légers, mais incapables de décrire réellement la complexité des environnements chimiques.
Méme avec ces potentiels plus qu'approximatifs, les méthodes de simulation traditionnelles, telles
gue la dynamique moléculaire, ne permettent pas, toutefois, de dépasser la microseconde, limitant
considérablement la pertinence des modéles pour comprendre les phénoménes expérimentaux.
L'apprentissage automatique des champs de force couplé a des approches de dynamique accélérées,
telles que ART cinétique (ou kinetic ART), un algorithme de Monte Carlo cinétique hors-réseau laisse
espérer qu'il sera bientét possible de lever plusieurs de ces barriéres. Dans ce séminaire, je
présenterai un survol des récents développements que nous poursuivons autour de ces méthodes.
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