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Introducti 3 : 5 q - -
ntroduction Présentation du modéle des domaines de probabilité maximale (MPDs)

duction : présentation du modéle des MPDs

Proposition (Savin, 2002) : tenter de chercher un domaine qui
maximise la probabilité p, () de trouver exactement v électrons dans €,
en résolvant un probléme d'optimisation.

Optimisation
=

de la forme

Qr—p, (Q) Dv (Qoptimal) = max p, Q)
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Introducti 3 : 5 q - -
ntroduction Présentation du modéle des domaines de probabilité maximale (MPDs)

Introduction : présentation du modele des MPDs

Proposition (Savin, 2002) : tenter de chercher un domaine qui
maximise la probabilité p, () de trouver exactement v électrons dans €,
en résolvant un probléme d'optimisation.

Optimisation
=

de la forme

Qr—p, (Q) Dv (Qoptimal) = max p, Q)

Le modéle des MPDs permet de visualiser dans I'espace réel tridimensionnel la
structure électronique des molécules ainsi que leurs interactions.

Objectif : développer un logiciel pour obtenir numériquement des MPDs.
https ://github.com/ISCDtoolbox/MPD
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Trot el Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 0)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Trois résultats

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 1)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Trot el Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 2)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Trois résultats

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 3)

SRS

il
{

s

)

s
o
il
Y

i

(11
o

19

A

i

%
s
4"‘1%
VAt
S

aNs
AVAVAYAY.S
SATAVAVTS

v
i
A
S
i)

s
5
AVAYS

|
N

Yo
70

a4
)

T
%
~/
X
0
Ly
2

=
7L

=
S

as

<

B
DY

?
SRR
oK

=
KX

=
IRTAVAN

ANAVAY,

R

i
K~

2

n@é
G
X

Vi

Mardi 6 mars 2018 — Présentation pour les mardis de I'ISCD

Jérémy Dalphin (jeremy.dalphin@upmc.fr) — Ingénieur de recherche ISCD



Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Trot el Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 4)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Trois résultats

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 5)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 6)

Trois résultats
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Trot el Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 7)
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Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdene

Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
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Trois résultats

: exemple de la mol

Résultat |
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Trot el Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 9)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Trot el Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 10)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne

Trois résultats Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdene

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 20)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne

Trois résultats Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdene

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 30)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Trot el Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 40)
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Trois résultats

Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 50)

Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdene
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 60)

Trois résultats
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 70)

Trois résultats
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Trot el Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 80)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Trois résultats

Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 90)
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Trois résultats

Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne

Description d’un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne
Résultat | : exemple de la molécule H,O (itération 100)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne

Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdene

Trois résultats

le H,O (itération 200)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
! ription d'un exemple de Violybdene
Trois résultats Description d'un autr npl > au Molybdgne

Résultat | : exemple de la molécule H,O
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Trois résultats Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 0)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 1)

Trois résultats
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 2)

Trois résultats
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 3)

Trois résultats
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 4)

Trois résultats
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Trois résultats Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 5)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Trois résultats Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 6)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Trois résultats Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 7)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 8)

Trois résultats
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
B Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Trois résultats

Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdene

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 9)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Trois résultats

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 10)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 20)

Trois résultats
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Trois résultats Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 30)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Trois résultats

Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 40)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Trois résultats Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 50)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau

Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Trois résultats

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 60)
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Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 70)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau

Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Trois résultats

Résultat Il : exemple de la molécule MoH (itération 80)
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Description d'un e de MP a molécule
Description d'un ié au Molybdeéne
C

Trois résultats ription d'un autre exemple de MP o

Résultat Il : exemple de la molécule M,H

Temps de calcul : 45 sec. par itération soit 7.5 min. pour 10 itérations.

Probabilité de trouver exactement huit électrons dans Omega
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Trois résultats ription d'un autre exemple de MP o

Résultat Il : exemple de la molécule M,H

Temps de calcul : 45 sec. par itération soit 7.5 min. pour 10 itérations.

Population totale d‘électrons dans le domaine Omega
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Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdene

Trois résultats
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdene
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdene
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d'un exemple de MPDs associé au Molybdene
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Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Trois résultats

Résultat IIl : exemple de la molécule M,H (itération 50)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Trois résultats

Résultat 11l : exemple de la molécule M,H (itération 100)
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Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat 11l : exemple de la molécule M,H (itération 150)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
tro¢ Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Trois résultats Fhir ) o N
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule M,H (itération 200)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat Il : exemple de la molécule M,H (itération 250)
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Description d'un exemple de MPDs associé a la molécule d'eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdéne
Description d'un autre exemple de MPDs associé au Molybdéne

Résultat IIl : exemple de la molécule M,H (itération 300)
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Trois résultats Description d'un autre exemple de MPDs associ

Résultat Il : exemple de la molécule M, H
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