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Теория функционала плотности (ТФП) из первых принципов, основанная
на методе оптимизированных эффективных потенциалов (ОЭП) представляет
собой новый подход к изучению электронной структуры атомных, молекулярных
и твердотельных систем. Данная теория содержит в себе элементы традиционной
квантовой химии, работающей с волновыми функциями, а также элементы
классического подхода ТФП, но при этом не имеет свойственных ему недостатков.
Такие свойства подхода достигаются за счёт использования орбитально - зависимых
функционалов, полученных из приближённых волновых функций методов,
работающих из первых принципов.

