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Tárgyleírás: A kurzus elsődleges célja, hogy áttekintést adjon a doktori képzésben résztvevő 

hallgatónak i) a Sűrűségfunkcionál elmélet precíz elméleti hátteréről; ii) Az alkalmazási 

lehetőségek korlátairól; iii) Néhány aktuális elméleti kutatási irányról. Ennek eredményeként 

a hallgató képessé válik a sűrűségfunkcionál elmélet kritikus alkalmazására az 

elektronszerkezeti problémák vizsgálata során. 

Tematika: 

1. Rövid bevezetés a funkcionálokról: Matematikai háttér; funkcionál derivált; 

funkcionálok szerepe a fizikában. 

2. Atomok és molekulák Schrodinger-egyenlete: A változók számának csökkentése. 

Stacionárius eset, Adiabatikus és Born-Oppenheimer közelítés, függetlenrészecske 

modell. 

3. A Hartree-Fock módszer elméleti háttere, a Fock operátor tagjai. 

4. A Hohenberg−Kohn tételek levezetése nem-degenerált, alapállapoti N-elektron 

rendszerek esetében. 

5. A sűrűségfunkcionál elmélet korai szakasza: A Thomas−Fermi-féle kinetikus 

funkcionál levezetése. 

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

7. Kicserélődési funkcionálok a sűrűségfunkcionál elméletben: A lokális-sűrűség 

közelítés. Az Xα energiafunkcionál levezetése. 

8. Túl a lokális-sűrűség közelítésen: Gradienses korrekciót tartalmazó funkcionálok. 

Hibrid funkcionálok. 

9. Korreláció a sűrűségfunkcionál elméletben. Lokális-sűrűség közelítés és gradienses 

korrekciót tartalmazó funkcionálok. 

10. Gerjesztett állapotú rendszerek vizsgálata: A sokasági sűrűségfunkcionál elmélet; a 

lineáris válasz elmélet alapjai. 

11. Kitekintés néhány aktuális kutatási irányra: Sűrűségmátrix-funkcionál elmélet. Erősen 

kölcsönható elektronrendszerek és a Kohn−Sham kép. 
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