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Rovid bevezetés a funkcionalokrél: Matematikai hattér; funkcional derivalt; funkcionalok szerepe
a fizikaban.

Atomok és molekuldk Schrodinger-egyenlete: A valtozék szamanak csokkentése. Stacionarius
eset, Adiabatikus és Born-Oppenheimer kozelités, fliggetlenrészecske modell.

A Hartree-Fock mdédszer elméleti hattere, a Fock operator tagjai.

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

A slrdségfunkcional elmélet korai szakasza: A Thomas-Fermi-féle kinetikus funkcional
levezetése.

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

Kicserélédési Funkcionalok a DFT-ben: A lokalis-s(r(iség kozelités. Az Xa energiafunkcional
levezetése.

Tal a lokalis-strtség kdzelitésen: Gradienses korrekciét tartalmazé funkcionalok. Hibrid
funkcionalok.

Korrelacié a DFT-ben. Lokalis-strlség kozelités és gradienses korrekciot tartalmazé funkcionalok.
Gerjesztett allapotl rendszerek vizsgalata: A sokasagi DFT; a lineéris valasz elmélet alapjai.

Kitekintés néhany aktualis kutatasi iranyra: Slrlségmatrix-funkcional elmélet. Erésen
kolcsonhatd elektronrendszerek és a Kohn-Sham kép.



