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Targyleiras: A kurzus els6dleges célja, hogy attekintést adjon a doktori képzésben résztvevé
hallgaténak i) a Sdrlségfunkcional elmélet preciz elméleti hatterérdl; ii) Az alkalmazasi
lehet6ségek korlatairdl; iii) Néhany aktudlis elméleti kutatasi iranyrdl. Ennek eredményeként
a hallgatéd képessé valik a sdrdségfunkcional elmélet kritikus alkalmazasara az
elektronszerkezeti problémak vizsgdlata soran.

Tematika:

1. ROvid bevezetés a funkciondlokrél: Matematikai hattér; funkcional derivalt;
funkcionalok szerepe a fizikdban.

2. Atomok és molekuldk Schrodinger-egyenlete: A valtozdk szamanak csdkkentése.
Stacionarius eset, Adiabatikus és Born-Oppenheimer kozelités, fliggetlenrészecske
modell.

3. AHartree-Fock modszer elméleti hattere, a Fock operator tagjai.

4. A Hohenberg-Kohn tételek levezetése nem-degeneralt, alapallapoti N-elektron
rendszerek esetében.

5. Asl(rUségfunkciondl elmélet korai szakasza: A Thomas-Fermi-féle kinetikus
funkcional levezetése.

6. A Kohn-Sham kép. A Kohn-Sham egyenletek levezetése.

7. Kicserél6dési funkcionalok a sdrliségfunkciondl elméletben: A lokalis-s(r(iség
kozelités. Az Xa energiafunkcional levezetése.

8. Tul a lokalis-sirlség kozelitésen: Gradienses korrekciét tartalmazo funkcionalok.
Hibrid funkcionalok.

9. Korrelacio a s(irtiségfunkciondl elméletben. Lokalis-s(ir(iség kozelités és gradienses
korrekciét tartalmazo funkcionalok.

10. Gerjesztett allapotu rendszerek vizsgalata: A sokasagi stirlségfunkcional elmélet; a
linedris vdlasz elmélet alapjai.

11. Kitekintés néhdany aktualis kutatdsi irdanyra: Strlségmatrix-funkciondl elmélet. ErGsen
kolcsonhatd elektronrendszerek és a Kohn-Sham kép.
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