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Calculs de structureélectronique
pour des mat́eriaux fortement corr élés

Silke BIERMANN
(Ecole Polytechnique)

Ces dernìeres anńees, de nouvelles ḿethodes ont́et́e d́evelopṕes pour la description de la structureélectronique
des mat́eriaux fortement corrélés. La combinaison de techniques de champs moyen dynamique (DMFT) avec la
théorie de la fonctionnelle de densité (DFT-LDA) permet de calculer les propriét́es spectrales des matériauxà
partir des premiers principes, en tenant compte des effets des interactions fortes de Coulomb.

Après une introduction aux calculs ab initio ainsi qu’à la th́eorie du champs moyen dynamique, nous allons
décrire des avancées ŕecentes dans le domaine en prenant comme exemples des oxydes de métaux de transition
notamment le VO2 et le V2O3.
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