L. Tematica

1. Fundamentele teoriei functionalei de densitate (DFT)

1.1. Problema cu mai multi electroni; aproximatia Born—Oppenheimer; suprafete de energie
potentiala.

1.2. Teoremele Hohenberg—Kohn; schema Kohn—Sham; energia de schimb-corelatie.

1.3. Ierarhia functionalelor: LDA, GGA, meta-GGA, hibride, hibride cu separarea domeniului,
dubluhibride.

1.4. Corectii empirice de dispersie (D3, D3(BJ), D4) si situatiile in care sunt necesare. 1.5. Seturi
de baza gaussiene: functii de polarizare si difuze, familia def2, potentiale efective de miez;
aproximatii de rezolutie a identitatii (RI-J, RIJCOSX).

2. Procedee de calcul si marimi derivate

2.1. Optimizarea geometriei; localizarea stérilor de tranzitie; coordonata intrinseca de reactie. 2.2.
Analiza frecventelor armonice; verificarea naturii punctului stationar; corectii de energie de punct
zero, entalpie si energie libera Gibbs.

2.3. Energii de disociere de legatura, energii de reactie, bariere de activare; surse uzuale de eroare.
2.4. Analiza populatiilor si a densitatii de spin (Mulliken, Léwdin, Hirshfeld, NBO, CHELPG);
ordine de legatura si stari formale de oxidare.

3. Structura electronica a complecsilor metalelor tranzitionale

3.1. Configuratii d, camp de liganzi, stari de spin; energii relative de spin si dependenta lor de
functionala. 3.2. Stérile de oxidare ale metalelor tranzitionale; centri super-redusi.

3.3. Corelatie staticd si corelatie dinamica; solutii broken-symmetry; limitele metodelor
monoreferentiale.

3.4. Elemente de metode multireferentiale (CASSCF, NEVPT2, CASPT2) si de cuplaj de clusteri
(CCSD(T)) folosite ca referintd de etalonare.
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