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	Oktatási cél:

A kvantumkémiai programok alkalmazásának megismerése, rutin megszerzése. 



	Ismeretkörök (heti bontásban):

1. Csoportelmélet I

2. Csoportelmélet II

3. Rezgési spektrumok elemzése

4. Félempirikus módszerek használata

5. Félévközi dolgozat. 

6. Elektronkorreláció és számítása II.

7. Az elektronkorreláció számítására szolgáló módszerek. Nemdinamikus korreláció 

8. A sűrűségfüggvény-elmélet

9. Potenciálfelületek számítása II. Reakciómechanizmusok vizsgálata

10. Az átmeneti állapot elmélet 

11. Félévközi dolgozat. 

12. Fématomokat tartalmazó molekulák vizsgálatára alkalmas módszerek

13. Szerveskémiai reakciók

14. Kombinált kvantumkémiai módszerek

15. Dinamikai szimulációk



	Felhasznált tankönyvek:
Jegyzet, az órákkal párhuzamosan készíti az előadó

Kapuy Ede-Török Ferenc: Az atomok és molekulák kvantumelmélete, Akadémiai Kiadó, Budapest, 1975

Mayer István: Kvantumkémia, Budapest, 1980

M. A. Ratner, G.C. Schatz, Quantum mechanics in chemistry, Wiley, 1998

J. Simons, J. Nichols: Quantum mechanics in chemistry, Oxford University Press, 1997

Ladik János: Kvantumkémia, Műszaki Könyvkiadó, Budapest, 1960

Póta György: Elméleti Kémia, jegyzet, Debreceni Egyetem, 2000



	Hallgató egyéni feladat típusai:

1. Fém-atom tartalmú molekulák geometriájának számítása

2. Reakciók potenciálfelületének vizsgálata egyszerű ab initio módszerekkel
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