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1 Schrodingerova rovnice souboru stejny castic

1.1 Postulaty kvantové mechaniky

Postulat o vinové funkei, postulat o operatorech, postulat o kvantovani, postuldt o redukei vilnové funkce,
postulat o nestacionarni Schrodingerové rovnici. Matematicky apardt kvantové mechaniky.

1.2 Soustavy stejnych castic

Nerozlisitelnost ¢astic, operator zamény ¢éstic, symetrické a antisymetrické vlnové funkce. Antisymet-
rizacni postulat. Pauliho vylucovaci princip.

2 Shrnuti pribliznych metod v kvantové teorii

2.1 Varia¢ni metoda

Varia¢ni princip, funkcional energie, variac¢ni kritérium kvality zkusebni vlnové funkce. Ptiklady pouziti.

2.2 Stacionarni poruchova teorie

Vlastni problém, neporuseny systém a poruchové fady. Poruchové teorie prvniho fadu pro nedegenerované
diskrétni spektrum. Piiklady pouziti.

2.3 Nestacionarni poruchova teorie

Pravdépodobnost pfechodu systému do jiného stavu, Fermiho pravidlo.

2.4 Bornovo-Oppenheimerovo priblizeni

Hamiltonidan soustavy jader a elektronu, separace jadernych a elektronovych proménnych, nadplocha
potencialni energie.

3 Funkcional hustoty

3.1 Elektronova hustota

Hustota pravdépodobnosti vyskytu ¢éstice, elektronova hutota.

3.2 Thomasuv-Fermiho model

Elektronovy problém, piiblizeni nehybnych jader, aproximace nezavislych elektronu, princip vyluénosti.
Aproximace stiedniho pole. Homogenni elektronovy plyn. Thomastv-Fermiho model.

3.3 Funkciondl

Celkové energie jako funkce elektronové hustoty. Funkciondl a jeho vlastnosti.

4 Kohnovy-Shamovy rovnice

4.1 Teorémy Hohenberga a Kohna

1. Hohenberguv-Kohnuv teorém a jeho dukaz. 2. Hohenberguv-Kohnuv teorém a jeho dukaz.



4.2 Kohnovy-Shamovy rovnice
P#iblizné nalezeni funkciondlu hustoty, pouziti Kohnovych-Shamovych orbitali, Kohnovy-Shamovy rov-

nice, Kohnuv-Shamuv funkciondl a varianéni princip. Iterativni feSenf rovnic.

4.3 Rozsiteni na spinové polarizované systémy
5 Vymeéna a korelace v teorii funkcionalu hustoty

5.1 Aproximace lokalni hustoty

Aproximace lokdln{ hustoty (LDA), vyménn4 ¢ést z homogenniho elektronového plynu, korelace Ceperley
a Alder, parametrizace VWN. Rozsifeni o spin (LSDA). Vlastnosti, trendy a limitace LDA a LSDA.
5.2 Gradientni korekce

Rozvoj vyménné-korelacn{ energie, gradient hustoty, zobecnéna gradientn{ aproximace (GGA). Funkciondl
Langreth-Mehl, BLYP, PBE a jeho revize. Vlastnosti, trendy a limitace GGA.

5.3 Meta-GGA funkcionaly

Laplacian hustoty, meta-GGA funkciondly, funkcional TPSS, SCAN a dalsi funkcionaly pouzivané v
chemii. Vlastnosti, trendy a limitace mGGA.

6 Dalsi praktické funkcionaly hustoty

6.1 Hybridni funkcionaly

Nelokality. Hybridn{ pristupy HF-KS, hybridni funkcionély, funkciondl B3LYP. Piesnd vyména (EXX),
funkciondl PBEO.

6.2 Separace rozsahu ptisobeni komponent

Coulombicka interakce, chybové funkce. Hybridni funkcionély separované rozsahem pusobeni, funkciondl
HSE (HSE03, HSE06) a dalsi. Hybridn{ funkcionély korigované ve vzdélenych oblastech, funkcional CAM-
B3LYP a LC-wPBE. Mnohaparametrové funkcionély a role databézi.

6.3 Dvojité hybridni funkcionaly

Dvojité hybridni funkcionédly, B2PLYP, PBE(O-DH.

6.4 Dynamicky pocitany rozsah ptisobeni komponent
Dielectric-dependent hybrid (DDH) functionély, RS-DDH, DD-RSH-CAM, double screened hybrid (DSH)

funkcionél.
7 Disperzni interakce a nelokalni funkcionaly
7.1 Disperzni interakce

Disperzni interakce, dosah, limitace tradi¢ni teorie funkcionalu hustoty.

7.2 Empirické korekce disperzni interakce

Silova pole pro disperzni interakce, tlumici funkce. Parova silova pole D2 a D3, dispersni koeficienty a
tlumici funkce zavislé na hustoté — pristupy TS a TS+SCS. Mnohoc¢éasticové dispersni piispévky.

7.3 Nelokalni vdW funkcionaly

Nelokélni funkciondly, ptistup vdW-DF, optimalizované nelokalni funkcionély.



8 Kvazicasticové korekce a excitované stavy

8.1 Priblizeni Greenovy funkce: GW aproximace

Jednocasticova Greenova funkce, operator vlastni energie, stinéna Coulombické interakce, praktické feseni.

8.2 Time-dependent DFT

Teorém Runge-Gross, linearizovana verze TD-DFT, Casidova rovnice.
8.3 Betheho-Salpeterova rovnice

9 Dalsi pristupy v moderni teorii funkcionalu hustoty

9.1 Silna korelace: DFT+U, DMFT

Empiricky Hubbarduv Hamiltonidn, DFT+U ve variantdch Liechtenstein a Dudarev, moznosti vypoctu
parametru U z linedrni odezvy.

9.2 Aproximace ndhodnych fazi (RPA)
9.3 Klasifikace funkcionalu hustoty

10 Praktické postupy u periodickych materiali, pseudopotencialy,
baze



