Calculs électroniques pour la génération des surfaces de potentiel  multi dimensionnelles
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Je présenterai des études systématiques sur les méthodes de calculs électroniques et leur utilisation pour la génération des surfaces de potentiel multidimensionnelles. Je montrerai que les méthodes explicitement corrélées ((R)CCSD(T)-F12) associées à une base atomique de qualité Valence Triple Zeta, représentent un bon compromis entre corrélation électronique et coût des calculs. En effet, ces méthodes donnent des résultats aussi précis que les méthodes clusters couplés classiques avec une base beaucoup plus grande (au moins aug-cc-pV5Z) alors que le temps de calcul et l’occupation de l’espace disk sont réduits d’un facteur ~30 [1,2]. Ceci est valable pour les systèmes possédant une fonction d’onde mono configurationelle. Pour les systèmes multi configurationels et les états électroniques excités, les méthodes d’interaction de configuration (MCSCF, MRCI) beaucoup plus coûteuses doivent désormais être utilisées.

Je traiterai les exemples suivants : N2H+ [1], C4-He [2], N2HAr+ [3]
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