Méthode de Galerkin en base mixte ondelettes/gaussiennes
pour le calcul de structures électroniques en chimie quantique
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Les simulations moléculaires en chimie quantique de type ab initio sont issues de I’équation de Schrodinger
via des formalismes d’approximation bien connus, comme la théorie de Hartree-Fock ou celle de la fonc-
tionnelle de la densité [1]. Parmi les nombreux logiciels destinés a 'usage des chimistes, le code massive-
ment parallele BigDFT [2] utilise des bases d’ondelettes pour la discrétisation des orbitales atomiques.
Afin de mieux capturer les singularités de rebroussement apparaissant dans les calculs tous électrons sans
augmenter la complexité de BigDF'T, nous proposons d’enrichir cette base d’ondelettes par des gaussiennes
contractées CGr(x) = Y dr,gexp(—|z — X;|/207 ) (figure de gauche) centrées sur chaque position de
noyau X;. Comme proposé par F. Longo [3], chaque orbitale atomique est alors approchée par ¢;(z) =
Y10 1CGr(x) + >, Bikxw(x), ot X désignent les fonctions d’échelles d’une analyse multirésolution.
Nous présentons les résultats obtenus pour une équation modele en dimension 1 de type Schrédinger
avec potentiel delta (figure de droite). L’intérét des bases mixtes ondelettes-gaussiennes est attesté par
un gain significatif en précision et un tres faible colit marginal dit au petit nombre de degrés de liberté
supplémentaires.
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