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Les calculs de structure électronique des solides nécessitent la résolution d’équations de type Schrödinger
non linéaires en géométrie périodique. L’approche naturelle est une décomposition en ondes planes (ou
en série de Fourier). Une difficulté importante vient du fait que les fonctions d’ondes calculées sont
singulières au voisinage des noyaux atomiques. Ces singularités impliquent une décroissance lente des
coefficients de Fourier de ces fonctions d’ondes.
La méthode PAW (projector augmented-wave) [2] vise à contourner cette difficulté en remplaçant, via une
transformation inversible, le problème aux valeurs propres initial par un autre ayant les mêmes valeurs
propres mais des vecteurs propres plus réguliers. Elle est devenue une méthode de choix dans le calcul de
propriétés des solides et a été implémentée dans différents codes moléculaires d’ondes planes de premier
plan (ABINIT [4], VASP [3]).
Cette méthode repose sur l’observation suivante : les fonctions d’onde de l’hamiltonien moléculaire ont,
près des noyaux, un comportement similaire aux fonctions d’onde atomiques. Or ces dernières peuvent être
connues très précisément par un calcul au préalable et tabulées une fois pour toute. La transformation
PAW associe à ces fonctions propres atomiques des fonctions régulières. Ainsi, s’il existe une bonne
approximation de la fonction propre moléculaire par des fonctions propres atomiques, la fonction propre
PAW sera plus régulière que la fonction propre initiale.
Nous proposons et analysons une implémentation légérement différente de cette méthode, baptisée VPAW
(variational PAW) [1] dans un cadre théorique simplifié où nous mettons en évidence ce comportement.
Celle-ci permet d’avoir une meilleure convergence théorique en nombre d’ondes planes. Quelques résultats
numériques confirment son efficacité.
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