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Les méthodes de bases réduites

Probleme : chercher u(p) € Y satisfaisant

a(u(p),v;p) = Ltw), Vvey,

avec :
Y espace de Hilbert, i parametre d'un sous-ensemble D de R?, £ € Y,
a(.,.) Y xY — R, application bilinéaire continue et coercive, affine en p :

3C >0, Yu €D, Yu,v €Y, |a(u,v;u)| < Cllully|vlly,

3C >0, Vu e D, YueY, alu,u,p) > Clluly.

Q
v ) = > at{)al(u,0)




Les méthodes de bases réduites

Approximation bases réduites :

— on introduit 'ensemble Sy = {u1, ..., un},
— on définit lespace Yy = vect{u(u;) =&, 1 <i < N}.
— chercher uy(u) € Y tel que

a(uy(p),vy; p) =L(vy), Yoy € Y.




Les méthodes de bases réduites

Décomposition des calculs en deux étapes :

Etape off-line :
- caleuler & = u(p;), i =1,..., N
- calculer a9(&;,¢5),4,7=1,...,N,q=1,...,Q
- caleuler £(§;),1=1,.... N

Etape on-line : pour tout nouveau u
- assembler a(&;, ;)

- résoudre I'équation précédente pour déterminer uy ()

o




Les méthodes de bases réduites

Si des estimateurs a posterior: existent :

- prendre au hasard un parametre pq, calculer u(py) et former Y7 = {u(uy)}

- choisir s tel que Uerreur ||u(us) — ui(po)||y soit le plus large
et former Y5 = vect {u(py), u(po)}




Le modele Restricted Hartree-Fock

Systeme moléculaire composé de (approximation de Born-Oppenheimer) :

— M noyaux caractérisés par leurs posistions Z; € R? et leurs charges éléctriques z;,
1 <1< M,
— ne €léctrons décrits par leurs fonctions d’onde ¢y, ..., @, .

Recherche de I'état fondamental d'un systeme moléculaire :

inf{‘%fCih..w5@w>, (5%,.”,§h4)éfﬂgyw},

avec

k<L

W(Z, .. ®By) = U@, ..., B+ Y

T, — 1|
15k§€§ﬂ1| ki ¢




Le modele Restricted Hartree-Fock

U(%y, ..., Ty) = inf {ERHF(@ = (01, ..y 0n,)), @i € HY(RY), / pip; =i, 1 <id,j < n}
R3

avec

EHHE () = €/Vi2 / V+ = //p(b dwdy
()Z\@I Po R3R3\wyl

//\T@fﬂy ddy,
RS Jrs T — Y|

(e, 9) =23 eil@loy). pole) =), Vie)=-)




Chercher (®,\) € (H'(R?))" x Rt D/2 te] que V(ap, v) € H(R?)"e x Rrelnet1)/?

Ne

2

1=1

_ZAZ']/ szwj
j=1

= 0.

Equations d’Euler-Lagrange

/ Vi Vi +2 / Vv szwzwz / 2,y (@)@ dxdy

lz— yl

S5 o)

1=1 j=1
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Approximation bases réduites
@ : parametre représentant une configuration (@, ..., Zy).
On considere la base réduite Yy = vect{®(u1), ..., ®(un)}.

Chercher (®,A) € Yy x R tel que V(¢p, v) € Y x R,

e . 20,
Vovuez [ Vewrid [ [ lleEeE
R? R? o /R UR

1=1 |$— y‘
- )\ii/ pithi| + ) i ( il ? — 1)
= 0.




Un résultat numérique

/

O 0

4

H

On considere la molécule d’eau

H

6 . parametre considéré,
50 solutions calculées @, avec 6,, = 80 + n,
19 orbitales atomiques,

matrice de corrélation C' tel que : Cj; = (®(0;), ®(0;)) (pr1(r3y)ne
N
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Figure 1: Décroissance en log 10 des valeurs propres de la matrice de corrélation.




Conclusion et perspectives

- construction de la meilleure base réduite

- prise en compte des termes d’échange

- considérer d’autres molécules




