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Anotacia

Cielom predmetu je uvedenie studentov do problematiky vypoctu elektronovej struktiry atémov,
molekul a tuhych latok a vyuzitia takychto vypoctov pre ziskavanie experimentilne meratelnych
vlastnosti latok ako su napr. ich optické spektra alebo ich mechanicka stabilita. Zakladnym meto-
dickym aparatom predmetu je teéria funkcionalu hustoty, pripade metéda Hartreeho-Focka, a ich
pouzitie pomocou koneénych baz funkcii. S tymto aparatom sa Studenti oboznamia nielen teoretic-
ky na prednaskach a aj prakticky v rdmci numerickych cvic¢eni. Absolvovanim predmetu Studenti
naviac ziskaju konkrétnu predstavu o presnosti a vypoctovej narocnosti tychto metod pre rieSenie
aktualnych vedeckych a technologickych tloh.

Okruhy

1. Atom vodika (Pisat [1], kap. 4.9 - 4.11)

e Hamiltonidn elektrénu v atéme vodika, prechod do sférickych sturadnic
e Zavedenie atomovych jednotiek Ha a ap.

e Vlastné stavy elektronu v atome vodika, radidlne funkcie

Sférické funkcie v kartézskej a sférickej reprezentécii.
2. Priblizné meto6dy rieSenia Schrédingerovej rovnice (Pisat [1], kap. 6.1 - 6.5)

e Stacionarna poruchova tedria
— 1. a 2. rad, nedegenerovana verzia.
— poruchova teodria pre degenerované hladiny.

— Stiepenie energetickych hladin pre elektron v homogénnom magnetickom poli v do-
sledku spinu.

e Varia¢néd metoda

— Variacny princip pre Schrédingerovu rovnicu

— Metoda Lagrangeovych multiplikadtorov

— Rozvoj vinovej funkcie do konec¢nej bazy.

— Odvodenie priblizného zakladného stavu molekuly H; variacnou metédou.

3. Problém mnohych ¢astic v kvantovej mechanike a vymenna symetria ¢astic (Pi-
sut 1], kap. 15.1 - 15.4)

e Zavedenie spinovej premennej pre Castice

e Vinova funkcia identickych castic, symetria v dosledku spinu - fermiony a bozony



e Tvar vlnovej funkcie pre dva neinteragujtce elektrony, singletny a tripletny stav, vymen-
né korelacia.

4. Hartree-Fockova metoda [2]

e Strednd hodnota Hamiltonianu vo vlnovej funckii pre N nezévislych elektronov.

e Varia¢na metoda a Hartree-Fockove rovnice pre spin-orbitaly.

Prechod od spin-orbitalov k priestorovym orbitdlom v Hartree-Fockovych rovniciam,
Hartreeho lokdlny a vymenny nelokalny potencial. Restricted Hartree-Fock metoda.

e Koopmansov teorém

e Definicie ionizacnej energie, elektronovej afinity a disocia¢nej energie.
5. Homogénny elektronovy plyn [2]

e Hamiltonidn homogénneho elektréonového plynu
e Jednocasticové vlastné stavy, hustota a kinetickd energia na jednu ¢asticu (odvodenia).
e Vymenna a korela¢na energia homogénneho elektronového plynu na jednu casticu (ich
zavislost od 74, netreba si pamétat koeficienty tmernosti!)
6. Teoria funkcionalu hustoty [2]
e Hohenbergov-Kohnov teorém o jedno-jednoznacnosti medzi hustotou a externym poten-
cidlom.

e Varia¢ny princip pre elektronovi hustotu a Lieb-Levy-ho konstrukcia funkcionalu hus-
toty pre kineticku energiu a repulziu elektréonov.

e Thomas-Fermi model a tienenie

e Kohn-Shamov systém neinteragujicich elektronov a jeho vyuzitie pre DFT, vymenno-
korelacné energia.
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