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Résumé

La DFT sous contrainte (cDFT) permet de définir des états quasi-diabatiques de manière
ad hoc en DFT. Cette description diabatique est par exemple utile pour décire les processus
de transferts de charge entre des fragments moléculaires. Sur cette affiche nous présentons
l’implémentation de la cDFT dans le logiciel deMon2k, laquelle tire pleinement partie de
l’utilisation de densités électroniques auxiliares pour accélerer les temps de calculs. Nous
présentons plusieurs exemples d’ applications de la méthode: pour la modélisation des trans-
ferts d’électrons dans les protéines, incluant la modélisation des processus de décohérence
entre états électroniques, la calibration de modèles d’Hamiltonien pour réaliser des dy-
namiques dissipatives ou encore le calcul des énegies de transferts de charges entre fragments
moléculaires.
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