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ATTENTION : jour et heure inhabituels

Accueil cafe 15 minutes auparavant

Calculs de structureélectronique
pour des matriaux fortement correles

Silke BIERMANN
(Ecole Polytechnique)

Ces derrgres anaes, de nouvelles@thodes onéte developyes pour la description de la struct@ectronique
des magriaux fortement coélés. La combinaison de techniques de champs moyen dynamique (DMFT) avec
théorie de la fonctionnelle de dersi(DFT-LDA) permet de calculer les proptés spectrales des naaiauxa
partir des premiers principes, en tenant compte des effets des interactions fortes de Coulomb.

Apres une introduction aux calculs ab initio ainsi gu& theorie du champs moyen dynamique, nous allons
décrire des avar@es ecentes dans le domaine en prenant comme exemples des oxydétad& de transition
notamment le VO2 et le V203.

Invitant :

Organisateursé&ninaires :

Myriam PANNETIER tel: 01 6908 7410 emailmp@dsm-mail.saclay.cea.fr
Xavier WAINTAL tel : 01 6908 9488 emailwaintal@dsm-mail.saclay.cea.fr
Pour recevoir ces annonces par courglectroniqgue semspec@spec.saclay.cea.fr
http ://www-drecam.cea.fr/drecam/spec/Agenda/



