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Short  abstract:  Gerjesztett  elektronállapotok  tanulmányozása  sok  atomos  molekulák  esetén  olyan
nehézségekbe ütközik,  amelyekre a hagyományos, hullámfügvény alapú elméleti módszerek nehezen tudnak
megoldással szolgálni. Elsősorban azért, mert a multi-referenciás Hartree-Fock módszeren alapuló elméletek (pl.
CASSCF vagy MRPT2) a nagyszámú aktív elektron, illetve elektron pályák jelenléte miatt óriási számítógép-
kapacítást  igényelnek.  Ennek  a  problémának  a  feloldására  az  időfüggő  sűrűségfunkcionál  elmélet  (time-
dependent  density  functional  theory,   TDDFT)  adhat  megoldást,  melynek  segítségével  könnyebben  és
egyszerűbben  határozhatók  meg az  elektronok gerjesztési  energiái.   Előadásomban röviden ősszefoglalom a
TDDFT módszer elméleti alapjait, beszámolok a módszer alkalmazhatósági korlátairól, továbbá említést teszek
más közelítő módszerekről is.
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