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Calculs de structure électroniques: des problèmes et quelques solutions
 
A travers quelques exemples, je montrerai les performances et les 
traitement des systèmes moléculaires dans leurs états électroniques fondamentaux, électronique excités de valence et dans des
états à fort mélange Valence-Rydberg. La comparaison avec les résultats expéri
performances et les limites de ces approches. Je montrerai
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Calculs de structure électroniques: des problèmes et quelques solutions

A travers quelques exemples, je montrerai les performances et les limites des méthodes de calculs électroniques pour le 
traitement des systèmes moléculaires dans leurs états électroniques fondamentaux, électronique excités de valence et dans des

La comparaison avec les résultats expérimentaux les plus précis perme
performances et les limites de ces approches. Je montrerai également les possibilités de développements futurs pour y remédier.
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des méthodes de calculs électroniques pour le 
traitement des systèmes moléculaires dans leurs états électroniques fondamentaux, électronique excités de valence et dans des 

mentaux les plus précis permet de montrer les 
également les possibilités de développements futurs pour y remédier. 


