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O’Neill, P. Palmieri, D. Peng, K. Pflüger, R. Pitzer, M. Reiher, T. Shiozaki, H. Stoll, A. J.
Stone, R. Tarroni, T. Thorsteinsson et M. Wang. MOLPRO, version 2012.1, a package of
ab initio programs. http ://www.molpro.net. 2012 (dans le texte, cité p. 63, 73, 86, 118).

[156] P. Pulay. « Localizability of dynamic electron correlation ». Chem. Phys. Lett. 100 (1983),
151 (dans le texte, cité p. 70, 71, 116).

[198] J. Rekkedal, S. Coriani, M. F. Iozzi, A. M. Teale, T. Helgaker et T. B. Pedersen. « Com-
munication : Analytic gradients in the random-phase approximation ». J. Chem. Phys. 139
(2013), 081101 (dans le texte, cité p. 107, 122).

[199] Pople, Krishan, Schlegel et J. S. Binkley. « Derivative studies in Hartree-Fock and Moller-
Plesset Theories ». Int. J. Quantum Chem. 13 (1979), 225 (dans le texte, cité p. 108).

[200] N. C. Handy et H. F. S. III. « On the evaluation of analytic energy derivatives for correlated
wave functions ». J. Chem. Phys. 81 (1984), 5031 (dans le texte, cité p. 108, 115).

[201] R. J. Bartlett. « Analytical evaluation of gradients in coupled-cluster and many-body per-
turbation theory ». Geometrical Derivatives of Energy Surfaces and Molecular Properties.
1986 (dans le texte, cité p. 108).

[202] R. Shepard. Int. J. Quantum Chem. 31 (1987), 33 (dans le texte, cité p. 108).

[203] J. E. Rice et R. D. Amos. « On the efficient evaluation of analytic energy gradients ». Chem.
Phys. Lett. 122 (1985), 585 (dans le texte, cité p. 108).

[204] P. Pulay. « Analytical Derivative Methods in Quantum Chemistry ». Ab Initio Methods in
Quantum Chemistry-II. 1987, 241 (dans le texte, cité p. 108).

[205] P. Pulay. « Ab initio calculation of force constants and equilibrium geometries in polyatomic
molecules ». Mol. Phys. 17 (1969), 197 (dans le texte, cité p. 108).

[206] P. Jorgensen et T. Helgaker. « Møller-Plesset energy derivatives ». J. Chem. Phys. 89 (1988),
1560 (dans le texte, cité p. 108, 109).

[207] T. Helgaker et P. Jørgensen. « Configuration interaction energy derivatives in a fully varia-
tional formalism ». Theoret. Chim. Acta 75 (1989), 111 (dans le texte, cité p. 108, 109).

[208] T. Helgaker, P. Jørgensen et N. C. Handy. « A numerically stable procedure for calculating
Moller-Plesset energy derivatives, derived using the theory of Lagrangians ». Theoret. Chim.
Acta 76 (1989), 227 (dans le texte, cité p. 108).

[209] H.-J. Werner. Analytical energy gradients. Rapp. tech. 2003 (dans le texte, cité p. 108, 109).

[210] P. G. Szalay. « Analytic Energy Derivatives for Coupled-Cluster Methods Describing Exci-
ted States : General Formulas and Comparison of Computational Costs ». Int. J. Quantum
Chem. 55 (2004), 151 (dans le texte, cité p. 108).
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[221] M. Schütz, H.-J. Werner, R. Lindh et F. R. Manby. « Analytical energy gradients for local
second-order Moller-Plesset perturbation theory using density fitting approximations ». J.
Chem. Phys. 121 (2004), 737 (dans le texte, cité p. 117).

[222] R. H. Hertwig. J. Comput. Chem. 16 (1995), 576 (dans le texte, cité p. 119).

[223] V. H. Smith et I. Absar. « concepts of quantum chemsitry for elecrton density studies ». Isr.
J. Chem. 16 (1977), 87 (dans le texte, cité p. 119).

[224] V. H. J. Smith. « Theoretical Determination and Analysis of Electronic Charge Distribu-
tions ». Phys. Scripta 15 (1977), 147 (dans le texte, cité p. 119).

[225] T. Korona. « The effect of local approximations on first-order properties from expectation-
value coupled cluster theory ». Theoret. Chim. Acta 129 (2010), 15 (dans le texte, cité p. 119).

[226] T. Bucko, J Hafner et J. G. Ángyán. « Geometry optimization of periodic systems using
internal coordinates ». J. Chem. Phys. 122 (2005), 124508 (dans le texte, cité p. 120).

[227] T. Helgaker, T. A. Ruden, P. Jørgensen, J. Olsen et W. Klopper. « A priori calculation of
molecular properties to chemical accuracy ». J. Phys. Org. Chem. 17 (2004), 913 (dans le
texte, cité p. 121).

[228] F. Pawłowski, P. Jørgensen, J. Olsen, F. Hegelund, T. Helgaker, J. Gauss, K. L. Bak et J.
F. Stanton. « Molecular equilibrium structures from experimental rotational constants and
calculated vibration–rotation interaction constants ». J. Chem. Phys. 116 (2002), 6482 (dans
le texte, cité p. 122–125).

198



BIBLIOGRAPHIE

Un contexte pour la RPA, des discussions autour des fonctions de réponse

[80] J. Toulouse, W. Zhu, J. G. Ángyán et A. Savin. « Range-separated density-functional theory
with the random-phase approximation : Detailed formalism and illustrative applications ».
Phys. Rev. A 82 (2010), 032502 (dans le texte, cité p. 34, 39, 41, 137, 153).

[229] R. McWeeny. « 12 - Dynamic Properties and Response Theory ». Methods of Molecular
Quantum Mechanics. 1989 (dans le texte, cité p. 131, 133, 139–141).

[230] P. Nozières. « 2 - Response of a System to External Excitations ». Theory of Interacting
Fermi Systems. 1997 (dans le texte, cité p. 131, 133).

[231] P. A. Martin. Mécanique statistique avancée - Physique statistique des processus irréver-
sibles - 7 : Théorie de la réponse linéaire, p. 139. Rapp. tech. 2004 (dans le texte, cité p. 132).

[232] R. McWeeny. « 13 - Propagator and Equation-of-Motion Methods ». Methods of Molecular
Quantum Mechanics. 1989 (dans le texte, cité p. 133, 134, 141, 142).

[233] R. D. Mattuck. « 10 - Dyson’s Equation, Renormalization, RPA and Ladder Approxima-
tions ». A Guide to Feynman Diagrams. 1974 (dans le texte, cité p. 133, 134).

[234] A. L. Fetter et J. D. Walecka. « 3 - Green’s Functions and Field Theory (Fermions) ».
Quantum Theory of Many-Particle Systems. 1971 (dans le texte, cité p. 133, 134, 138).

[235] A. L. Fetter et J. D. Walecka. « 15 - Applications to Finite Systems : the Atomic Nucleus ».
Quantum Theory of Many-Particle Systems. 1971 (dans le texte, cité p. 133).

[236] P. Nozières. « 3 - General Properties of Green’s Functions ». Theory of Interacting Fermi
Systems. 1997 (dans le texte, cité p. 133).

[237] F. Bruneval. « Exchange and Correlation in the Electronic Structure of Solids, from Silicon
to Cuprous Oxide : GW Approximation and beyond ». Thèse de doct. Ecole Polytechnique,
2005 (dans le texte, cité p. 133–135, 137, 138).

[238] H Hansen. « Méthodes non-perturbatives en théorie quantique des champs. Au-delà du champ
moyen, l’approximation de la phase aleatoire. » Thèse de doct. Université Claude Bernard,
2002 (dans le texte, cité p. 133, 134).

[239] G Strinati. « Application of the Green’s functions method to the study of the optical pro-
perties of semiconductors ». Riv. Nuovo Cimento 11 (1988), 1 (dans le texte, cité p. 133,
134).

[240] B. Onida, L. Reining et A. Rubio. « Electronic excitations : density-functional versus many-
body Green’s-function approaches ». Rev. Mod. Phys. 74 (2002), 601 (dans le texte, cité
p. 133, 134, 137, 138).

[241] L. Hedin. « New Method for Calculating the One-Particle Green’s Function with Application
to the Electron-Gas Problem ». Phys. Rev. 139 (1965), A796 (dans le texte, cité p. 136).

[242] J. Hubbard. « The Description of Collective Motions in Terms of Many-Body Perturbation
Theory ». Proc. Roy. Soc. A 240 (1957), 539 (dans le texte, cité p. 136).

[243] E. E. Salpeter et H. A. Bethe. « A Relativistic Equation for Bound-State Problems ». Phys.
Rev. 84 (1951), 1232 (dans le texte, cité p. 137).

199



BIBLIOGRAPHIE

Éléments d’intégration complexe

[244] L. Ahlfors. « Complex Integration ». Complex Analysis, An Introduction to the Theory of
Analytic Functions of One Complex Variable. 1979 (dans le texte, cité p. 145–147).

[245] A. D. McLachlan, R. D. Gregory et M. A. Ball. « Molecular interactions by the time-
dependent Hartree method ». Mol. Phys. 7 (1963), 119 (dans le texte, cité p. 151).

Détails de l’adaptation de spin

[2] J. G. Ángyán, R.-F. Liu, J. Toulouse et G. Jansen. « Correlation Energy Expressions from
the Adiabatic-Connection Fluctuation–Dissipation Theorem Approach ». J. Chem. Theory
Comput. 7 (2011), 3116 (dans le texte, cité p. 23, 42, 44, 48, 55, 127, 153).

[80] J. Toulouse, W. Zhu, J. G. Ángyán et A. Savin. « Range-separated density-functional theory
with the random-phase approximation : Detailed formalism and illustrative applications ».
Phys. Rev. A 82 (2010), 032502 (dans le texte, cité p. 34, 39, 41, 137, 153).

[246] J. Toulouse, W. Zhu, A. Savin, G. Jansen et J. G. Ángyán. « Closed-shell ring coupled cluster
doubles theory with range separation applied on weak intermolecular interactions ». J. Chem.
Phys. 135 (2011), 084119 (dans le texte, cité p. 153).

Dérivations autour de l’approximation EED

[194] J. A. Berger, L. Reining et F. Sottile. « Efficient calculation of the polarizability : a simpli-
fied effective-energy technique ». Eur. Phys. J. B 85 (2012), 326 (dans le texte, cité p. 96, 99,
169, 170).

[247] F. Mulder et W. J. Meath. « Multipole sum rules. Ab initio SCF calculations for H2, BH3,
CH4, NH3, H2O, HF, N2, CO ». Mol. Phys. 42 (1981), 629 (dans le texte, cité p. 170).

[248] R. Jackiw. « Quantum-Mechanical Sum Rules ». Phys. Rev. B 157 (1967), 1220 (dans le
texte, cité p. 170).

200


