
La simulation La simulation 
ab initioab initio

 Revue 
scientifi que 

et technique 
de la Direction 

des applications 
militaires

Numéro 46
Novembre 2014

N
um

ér
o 

4
6

 N
ov

em
br

e 
2

0
1

4
  
  
c

h
o
c

s
L

a
 s

im
u
la

ti
o
n
 a

b
 in

iti
o

ISSN 1157-741 X



 Revue 
scientifi que 

et technique 
de la Direction 

des applications 
militaires 

du CEA

sommaire
La simulation ab initio

Présentation du thème  2
J. Clérouin

Vers une compréhension microscopique de la matière 4
F. Jollet

Fusion de matériaux à haute pression 12
J. Bouchet, F. Bottin, G. Robert, V. Recoules, S. Bernard

Simulation de systèmes moléculaires complexes  19
N. Pineau, B. Siberchicot, M. Torrent, G. Robert, J. Aupiais, C. den Auwer

Croissance des matériaux : remonter les échelles   26
 N. Richard, P. Paillet, A. Hémeryck, A. Estève, M. Djafari-Rouhani, 
G. Landa, P. Blaise

Modélisation des propriétés magnétiques des matériaux 37
P. Thibaudeau

Description microscopique des systèmes nucléaires 45
 G. Blanchon, N. Dubray, J.-P. Ébran, S. Hilaire, B. Morillon, 
S. Péru, N. Pillet, J. Carbonell, R. Lazauskas

Étude ab initio des oxydes d’actinides : volume et surface 56
F. Bottin, G. Geneste, B. Dorado, G. Jomard

Au-delà de la théorie de la fonctionnelle de la densité  63
B. Amadon

Équation d’état d’un plasma : avec ou sans orbitales ? 72
J.-F. Danel, L. Kazandjian

Calculs ab initio en physique du solide : les défi s  80
des supercalculateurs
M. Torrent, L. Colombet, A. Levitt

Glossaire  87

Numéro 46
Novembre 2014 La simulation La simulation 

ab initioab initio

 Revue 
scientifi que 

et technique 
de la Direction 

des applications 
militaires

Numéro 46
Novembre 2014

En couverture :
Le calcul ab initio en structure électronique, ou comment résoudre 

au vol au cours du temps un système complexe composé de 
noyaux (en bleu) et d’une densité électronique (en orange). 

Ici, du tungstène à 20 g.cm-3 et 1 000 000 K.
(crédit : J. Clérouin / CEA – DAM)
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