Séminaire LIONS
Jeudi 22 Mars a 11h, pce. 157, bat. 125

Théorie de la fonctionnelle de la densité classique: application a
la solvatation moléculaire

DANIEL BORGIS

Département de Chimie, UMR PASTEUR
Ecole Normale Supérieure, 24 rue Lhomond, 75231 PARIS Cedex 05

Je montrerai comment la fonctionnelle de la densité classique, développée en mécanique
statistique, peut se nourrir des méthodes numériques de la DFT électronique et étre utilisée pour
résoudre des probléemes d'intérét physico-chimique, comme la solvatation moléculaire ou la
structure d'interface complexes.
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