A Siriségfunkcional Elmélet legujabb eredményei és alkalmazasai - Melléktargy

1. Az idéfiiggetlen alapallapoti DFT 6sszefoglalo attekintése
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funkcionalok)

2. Uj kicserélédési és korrelacios funkcionalok a DFT-ben.
(Range-separated funkcionalok, meta-GGA funkciondlok, hybrid- és double
hybrid funkcionalok)

3. Az alap DFT elmélet kiterjesztése idofliggd esetre
(A Runge-Gross ¢és a van Leeuwen elmélet. Az 1d6fiiggé Kohn-Sham kép.
Az ALDA modszer és tovabbi kicserélddési és korrelacios funkcionalok a
TD-DFT-ben.)

4. DFT alkalmazasa gerjesztett allapotok szamoldsara
(Linearis valasz elmélet a TD-DFT-ben, Gerjesztett allapotok szamitasa az
1dofiiggd DFT segitségével, Ensemble DFT)

5. Striiségmatrix funkcional elmélet.
(DFT kiterjesztése nem tiszta allapotl esetekre)

6. Kozelité modszerek nagy méretli molekularis rendszerekre
(Density Functional Based Tight Binding (DFTB), ,,Klasszikus”
szemiempirikus modszerek: MNDO, CNDO, ZDO, INDO; modern
megkozelitések (xTB))

7. Erdsen kolcsonhato elektronok €s DFT
(A Kohn-Sham kép alternativdja: er6sen kdlcsonhat6 (strongly-correlated)
elektron elmé¢let)



