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Résumé

En DFT avec séparation de portée on combine la DFT pour traiter la courte portée tandis
que la longue portée est traitée par une méthode fonction d’onde [1], par exemple une théorie
de la perturbation MP2 [2]. Nous nous intéressons à l’analyse de la convergence en base de
l’énergie de corrélation, qui est plus rapide dans ce contexte de séparation de portée. On
montre une description du trou de corrélation d’une part et d’autre part une étude dans le
cadre de l’expansion en onde partielle, c’est à dire dans le cadre du développement de la base
en fonction du nombre quantique orbital l. On part pour cela d’études de convergence pour
le cas coulombien proposées par Schwartz [3] en 1963 pour He dans le cas d’une théorie de la
perturbation en 1/r12 et étendue aux atomes à n-électrons par Kutzelnigg et Morgan pour
la théorie de perturbation Møller-Plesset au second ordre [4]. Nous avons ensuite effectué
une étude analytique avec Mathematica qui nous a permis de trouver un modèle exponentiel
qui décrit la convergence dans le cas de la séparation de portée.
Références

J. Toulouse, F. Colonna, A. Savin, Phys. Rev. A, 70, 062505 (2004)
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