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Je suis l’équation différentielle fondamentale 

de la physique quantique
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Ψ ≡ Ψ(x1, y1, z1, x2, y2, z2, …, xN, yN, zN)

Coordonnées cartésiennes  
du premier électron

Coordonnées cartésiennes  
du second électron

Coordonnées cartésiennes  
du Nième  électron
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ĤΨ = EΨ

Je suis un opérateur différentiel connu

(je transforme la fonction d’onde)
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Je dérive deux fois la fonction d’onde

par rapport aux coordonnées du premier électron 
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Idem pour le second électron
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(x1−XA)2 + (y1−YA)2 + (z1−ZA)2

Attraction du premier électron par les noyaux
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Numéro atomique  
du noyau A
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Coordonnées cartésiennes du noyau A
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Idem pour le second électron
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(x1 − x2)2 + (y1 − y2)2 + (z1 − z2)2
Répulsion entre les  

deux premiers électrons
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Ĥ ≡ −
1
2 ( ∂2

∂x2
1

+
∂2

∂y2
1

+
∂2

∂z2
1 ) −

1
2 ( ∂2

∂x2
2

+
∂2

∂y2
2

+
∂2

∂z2
2 ) − … −

1
2 ( ∂2

∂x2
N

+
∂2

∂y2
N

+
∂2

∂z2
N )

−
noyaux

∑
A

𝒵A

(x1−XA)2 + (y1−YA)2 + (z1−ZA)2
−

noyaux

∑
A

𝒵A

(x2−XA)2 + (y2−YA)2 + (z2−ZA)2

−… −
noyaux

∑
A

𝒵A

(xN−XA)2 + (yN−YA)2 + (zN−ZA)2

+
1

(x1 − x2)2 + (y1 − y2)2 + (z1 − z2)2
+ … × À multiplier à la  

fonction d’onde 
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ĤΨ = E × Ψ

Fonction d’onde inchangée ! 
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ĤΨ = E × Ψ

Je suis l’énergie des électrons 
(inconnue dans l’équation)
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Ψ ≡ Ψ(x1, y1, z1, x2, y2, z2, …, xN, yN, zN)

≈ φ1(x1, y1, z1) × φ2(x2, y2, z2) × … × φN(xN, yN, zN)

Fonction d’onde du second électron 

“orbitale � ” φ2
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Ψ ≡ Ψ(x1, y1, z1, x2, y2, z2, …, xN, yN, zN)

≈ φ1(x1, y1, z1) × φ2(x2, y2, z2) × … × φN(xN, yN, zN)

Traitement “séparé” de chaque électron�  *

� Méthode Hartree-Fock, théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT).*
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Ψ ≡ Ψ(x1, y1, z1, x2, y2, z2, …, xN, yN, zN)

≈ ψ(x1, y1, z1, x2, y2, z2) × χ(…, xN, yN, zN)

Fonction d’onde  
à deux électrons
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Ψ ≡ Ψ(x1, y1, z1, x2, y2, z2, …, xN, yN, zN)

≈ ψ(x1, y1, z1, x2, y2, z2) × χ(…, xN, yN, zN)

Théorie de l’imbrication quantique


