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Introduction
Trois résultats Présentation du modèle des domaines de probabilité maximale (MPDs)

Introduction : présentation du modèle des MPDs
Proposition (Savin, 2002) : tenter de chercher un domaine qui
maximise la probabilité pν(Ω) de trouver exactement ν électrons dans Ω,
en résolvant un problème d’optimisation.

Ω

Ω 7−→ pν (Ω)

Ωoptimal

pν (Ωoptimal) = max
Ω

pν (Ω)

Optimisation
=⇒

de la forme

Le modèle des MPDs permet de visualiser dans l’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 à la molécule d’eau
Description d’un exemple de MPDs associé au Molybdène
Description d’un autre exemple de MPDs associé au Molybdène

Résultat I : exemple de la molécule H2O (itération 0)
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Temps de calcul : 30 sec. par itération soit 5 min. pour 10 itérations.
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Temps de calcul : 30 sec. par itération soit 5 min. pour 10 itérations.
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