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Les outils actuels de simulation des spectroscopies d'absorption (absorption X, diffraction
résonnante, dichroisme circulaire magnétique) manquent souvent de précision dans la
description des spectres expérimentaux. Parmi les nombreuses techniques de calcul, les
plus répandues sont celles dites "monoéléctroniques" utilisant la fonctionnelle densité
(DFT) et les méthodes de type multiplet.

Les premieres réussissent généralement a reproduire les seuils K, alors que les multiplets
sont plutot appropriés pour les seuils L23 et M45. Le travail présenté ici a pour but de
montrer |'évolution actuelle des techniques qui permettent d'améliorer les accords calcul
- expérience.

Je vais présenter une procédure de calcul qui permet une estimation automatique du
niveau de Fermi, puis la prise en compte partielle des effets multiéléctroniques via une
méthode basée sur la DFT dépendante du temps. Nos méthodes seront illustrées par des
exemples sur des matériaux simples (éléments 3d) ainsi que sur des composés complexes
(BaVS3, manganites, ...) en absorption en diffraction résonnante. Toutes ces nouvelles
fonctionnalités sont disponibles dans le code FDMNES.
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Formalités d'entrée : acces libre dans 'amphi du Pavillon d’Accueil. Si la manifestation a lieu dans le Grand Amphi Soleil
du Béatiment Central, merci de vous munir d'une piéce d'identité (& échanger a I'accueil contre un badge d’'acces).
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