Pozvanka na prednasku
Elementy teorie funkcionalu hustoty
Prof. Bediich Velicky, CSc.

Témet padesat let od svého zavedeni zlistava teorie funkciondlu hustoty (density functional
theory — DFT) zakladem vypocetnich postupi, které prevladaji v oblasti elektronové struktury
kondensovanych systémi. Tyto dvé pfednasky jsou urceny pro doktorandy a jiné nespecialisty.
Budou vénovany fyzikdlnim a pojmovym zakladim DFT, otdzky implementace DFT pro

skutecné vypocty ziistanou stranou.

Pirednaska |. - péatek 1. 11. 2013, 9:00 — 10:30

Obecné vlastnosti mnohaelektronovych systémii

Jellium

Hohenberg-Kohnova teorie

Kohn-Shamova teorie

Spinove¢ polarizované DFT

Pfiblizeni lokalni hustoty (Local Density Approximation — LDA)
Vykroceni za LDA

Prednaska II. - patek 1. 11. 2013, 10:45 - 12:30
Kohn-Shamovy orbitaly a energie

“Gap problem” v polovodic¢ich

Self-interakce

Pripadova studie: Polonekone¢né jellium
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