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La description de systèmes formés d'éléments contenant des couches 3d, 4f 

ou 5f partiellement remplies est souvent un échec pour les approximations usuelles 

(LDA, GGA) de la théorie de la fonctionnelle de  la densité. On peut attribuer cela aux 

fortes interactions entre les  électrons se trouvant dans ces orbitales très localisées. 

Une façon de  corriger la DFT-LDA/GGA est de prendre en compte explicitement ces 

interactions locales dans la description du système. Les méthodes LDA+U et 

LDA+DMFT correspondent alors à deux façons de résoudre ce problème.  L'objectif 

du séminaire sera de les décrire et d'illustrer leur  application à des isolants et des 

métaux corrélés. 
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