PhD kutatási téma adatlap

Témavezető neve:
Dr. Csonka Gábor
beosztása: egyetemi tanár
Tanszék: Szervetlen és Analitikai Kémia
Telefon: 18.35

e-mail: csonka@web.inc.bme.hu
Kutatási téma címe:

Új sűrűség funkcionálok kifejlesztése és tesztelése
A kutatási téma rövid leírása:

A megoldandó probléma: szilárd testek esetében a gradiens korrekciót alkalmazó sűrűség funkcionálok mint BLYP, BPW91, PBE, amelyek atomokra és molekulákra jól alkalmazhatóak, pontatlanabbak mint a legegyszerűbb közelítés. Megoldási javaslat: legutóbbi kutatásaink során azonosítottunk egy hibaforrást a gradiens korrekciót alkalmazó funkcionálok egyenletében. Ennek a hibaforrásnak a természetét, tulajdonságait kell feltárni és javaslatot tenni a kijavításra. A javított funkcionál egy sor magasabb szintű funkcionál alapja lesz. A funkcionált egzakt matematikai fizikai alapokon fogjuk megkonstruálni, és kiterjedt teszteknek vetjük alá szerves molekulák, klaszterek és szilárd testek esetében. A funkcionált összehasonlítjuk a legnépszerűbb és legjobb funkcionálokkal, mint a B3LYP és M06-2X. A kutatás során metodológiát dolgozunk ki a helyes alkalmazásokra. Molekula és szilárd test szerkezeti adatbázist építünk ki, amely tartalmazza a kísérleti eredményeket is. A Munka során több külföldi csoporttal működünk együtt, mint John P. Perdew Tulane Egyetem Kvantum Fizika csoport, New Orleans, USA és Stefan Grimme, Szerves Kémia Intézet, Münster, Németország (http://www.uni-muenster.de/Chemie.oc/research/grimme/)
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