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Résumé

L’analyse topologique quantique nous offre une meilleure compréhension des interactions
moléculaires, notamment par le biais de l’étude du gradient réduit de la densité électronique
(NCIplot) et de la fonction de localisation électronique (ELF/TopMod), et nous permet-
tent d’identifier les mécanismes importants mis en jeu. Seulement, ces méthodes ne peuvent
s’appliquer à des systèmes de grandes tailles, d’intérêt biologique en particulier. Cette lim-
ite s’applique donc aussi à la théorie de la fonctionnelle de la densité. Les méthodes em-
piriques, telles que les champs de forces franchissent cette barrière mais les interactions inter-
moléculaires, souvent prépondérantes au sein des systèmes biologiques, nécessite un meilleur
traitement afin de mimer les effets électroniques et quantiques au sens large. Les champs
de forces de nouvelle génération, dit polarisable, ont cette ambition. Nous présenterons ici
les avancées de l’implémentation ainsi que la méthodologie de SIBFA (Sum of Interactions
Between Fragments Ab-initio computed) et enfin les apports significatifs de notre méthode.
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