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Les systemes en solution représentent une part importante de la chimie et englobent des
domaines tels que les électrolytes, la radiolyse de I'eau, la synthése de composés chimiques, etc. Ces systemes
font I'objet de nombreuses études expérimentales. Cependant l'interprétation des données expérimentales
nécessite 'emploi de calculs. Le colt numérique des méthodes ab-initio étant important, de nombreux auteurs
ont développé des potentiels modeles dans le but d’alléger les calculs. Or ces potentiels modeles ont été
paramétrés pour des systemes spécifiques. lls sont par conséquent peu transférables. C’est dans ce cadre que
nous avons développé un pseudopotentiel transférable pour l'eau.

Durant ce séminaire, je présenterai les fondements de ce pseudopotentiel a zéro électron pour
I’eau. Plusieurs paramétrisations ont été développées pour ce dernier. Je présenterai les différents tests menés
avec ce pseudopotentiel sur X(H,0), (X=OH", OH, NH;, Na*, etc). Ces tests bien que concluants, présentent
quelques limites que j'aborderai.




