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Cette présentation porte sur des travaux récents autour du contrdle d’erreur en théorie de la fonctionnelle
de densité (DFT), et plus particuliérement sur le calcul de propriétés des matériaux. En effet, la DFT est au-
jourd’hui I'un des modéles les plus utilisés en sciences des matériaux et calculs de structure électronique grace
au bon compromis cott / précision qu’elle offre. Nous présenterons donc dans un premier temps les modéles
en question avant de présenter une estimation de I'erreur pour des quantités d’intérét comme les forces inter-
atomiques : bien qu’ils ne soient pas garantis, ils ont ’avantage d’étre suffisamment précis pour des modéles
non linéaires complexes et d’intérét pratique. Dans un second temps, nous nous intéresserons au calcul de
réponses linéaires, étape de pré-processing nécessaire pour obtenir des informations sur les propriétés de
matériaux, et comment améliorer la robustesse des solveurs numériques sous-jacents.
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