- Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem r
Természettudomanyi Kar TAN TARGY AD ATLAP
| Tantargy kod | BMETE15MF15
Tantargy azonosito adatok
1.| A targy cime A siiriiség funkcional elmélet alapjai
2.| A targy angol cime | Foundations of Density Functional Theory
3.| A targy rovid cime | AS{iriiségFunkcional | Kovetelmény |2 + 0 + 0| v |Kredit | 3
4. | Ajanlott/kotelezd elétanulményi rend
vagy | Tantargy kod 1 Rovid cim 1 Tantargy kod 2 Rovid cim 2 Tantargy kod 3 Rovid cim 3
4.1
4.2
4.3
5. | Kizar¢ tantargyak
6. | A tantargy felel6s tanszéke | EIméleti Fizika Tanszék
7.| A tantargy felelés oktatdja | Dr. Pipek Janos | beosztasa | egyetemi docens
AkKreditacios adatok
8. | Akkreditaciora benyujtés idépontja |  2008.09.22. | Akkreditacios bizottsagi dontés idépontja | 2008.12.16.

Megjegyzések

Csak az urlap fehéren hagyott mezdibe irjunk és a mezok kozott a tabulator billentytivel haladjunk! Ha egy kitoltott mez6bdl tabulator billentytivel
1épiink ki, tobb mas mezd értéke automatikusan megvaltozhat. Egy adott mezdre 1€pve, az allapotsorban megjelend rovid, ill. az F1 gomb
megnyomasakor kaphat6 hosszabb leiras ad segitséget a kitoltéshez. A tantargy kodot a dékéani hivatal adja.

1-2. sorok: A targy cimének (max. 60 karakter) legalabb egy karakterben kiillonboznie kell minden més, Neptunban regisztralt targy cimétol.

3. sor: A rovid cim jellegzetes, legfeljebb 16 karakter hosszusagu rovidités. A kévetelmény eléadas+gyakorlat+labor formatumu, az utolsé mezé

a félév végi szamonkérés tipusa (v,f,a vagy s, részletes informacié az F1 gombra). A kredit megadasanal ligyelni kell arra, hogy az alabb
részletezett, a tantdargy elvégzéséhez atlagosan sziikséges tanulmanyi munka mennyiségével 6sszhangban legyen (0sszes oraszam = kredit*30 6ra).
4. sor: Legfeljebb 3, mar korabban hallgatott targy adhaté meg a 4.1 sorban. A 4.2 és 4.3 sorok vagylagos lehetdségek megadésara szolgalnak,
példaul abban az esetben, ha az egyik targynak korabban oktatott valtozatai is megfeleloek. S. sor: A kizaro tantargyaknal azokat a targyakat kell
felsorolni, amelyek tematikai a most akkreditalando targgyal 75% vagy annal nagyobb atfedést mutatnak.

6-7. sorok: A felelds tanszék és oktatd hataskorét, ill. kijelolésének feltételeit a Képzési Kodex 2001 c. dokumentum 9.1 fejezete tartalmazza.

Tantargy adatlap 1.1 1. oldal Tantargy: Error: Reference source
not found




Tematika

7.

A tantdrgy az aldbbi témakorok ismeretére épit

Kvantummechanika, funkcionalanalizis

A tantargy célkitiizése, feladata a szakképzés céljanak megvalositasaban

A targy az oklevélben nem nevesitett szakirany kételez6en valaszthatd tantargya

A tantargy részletes tematikaja

Sok-részecskés Fock-tér és siirliségoperator. Redukalt stirliségoperatorok. A kélcsénhato elektron rendszerek egzakt egyenletei és a fliggetlen
részecske kozelités stirliségoperator képben. N-el6allithatésag. A Fermi-lyuk és a lokalizalt palyak. Az elektron siir(iség. Kato tétele és a cusp
(csucs) feltételek. Az elektron siir(iség és N el6allithatésaga. Hohenberg és Kohn tételei. Az univerzalis siirliség funkcional Iétezése. A Levy-féle
korlatozott keresés mddszere. Skalatulajdonsagok. Kohn és Sham egyenletei. Tort betdltési szamok. A kémiai potencial és az elektronnegativitas.
Kézelité modszerek. Gradiens sorfejtés. Modern funkcionalok.

10.

Kovetelmények, az osztalyzat (alairas) kialakitdsanak médja

szorgalmi id6szakban | hincs vizsgaidészakban | szébeli vizsga

11.

Potlasi lehetoségek

Az érvényes TVSz szerint.

12.

Konzultacios lehetdségek

Az oktatéval térténé megallapodas szerint.

13.

Jegyzet, tankonyv, felhasznalhato irodalom

Nagy Agnes: Molekulak elektronsiiriiség elméletie (KLTE Elméleti Fizika Tanszék, Debrecen, 1994)

R.M. Dreizler, E.K.U. Gross: Density Functional Theory (Springer, Berlin, 1990)

R.G. Parr, W. Yang: Density-functional Theory of Atoms and Molecules (Oxford, New York, 1989)
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14. | A tantargy elvégzéséhez atlagosan sziikséges tanulmanyi munka mennyisége orakban (a teljes szemeszterre szamitva)
14.1 | Kontakt 6ra 28
14.2 | Félévkozi felkésziilés ordkra 28
14.3 | Felkésziilés zarthelyire 0
14.4 | Zarthelyik megirasa 0
14.5 | Hazi feladat elkészitése 0
14.6 | Kijelolt irasos tananyag elsajatitasa (beszamolo) 0
14.7 | Egyéb elfoglaltsag 0
14.8 | Vizsgafelkésziilés 34
14.9 | Osszesen 90
15. | Ellen6rzo adat Kredit * 30 90
A tantargy tematikajat kidolgozta
16. | Név beosztas Munkahely (tansz€k, kutatointézet stb.)
Dr. Pipek Janos egyetemi docens Elméleti Fizika Tanszék
A tanszékvezeto
17.|Neve alairdsa
Dr. Szunyogh Laszl6
Megjegyzések

14.1 sor: Ertéke automatikusan kito1tddik az tirlap elektronikus valtozataban, a ,, Kovetelmény” cimszonal megadott oraszam értékek alapjan, az
(elbadas+gyakorlat+labor) * (14 oktatasi hét) formula szerint. 14.4 sor: Ertéke 0, ha a zarthelyik iratasa kontakt érdkon torténik, egyébként pedig
a minimalisan sziikséges szamu zarthelyi megirdsdhoz felhaszndlando id6 (a pot zarthelyik nélkiil). 14.7 sor: Az ,, Egyéb elfoglaltsag” szoveg
helyére a tevékenység konkrét megnevezését kell irni.
15. sor: Az itt szerepld értéknek és a 14.9 sorban automatikusan megjelend tanulmanyi 6raszam 6sszegnek hozzavetdlegesen meg kell egyeznie!
Tajékoztatasul azt vegyiik figyelembe, hogy a hallgatok altal egy szemeszterben atlagosan 30 kreditnyi munkamennyiséget kell teljesiteni,

azaz a szorgalmi és vizsgaiddszak sordn elvart terhelés dsszesen kb. 900 munkadra.
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