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Oktatas célja:

A kvantumkémiaban haszndlatos rutin modszerek elveinek elsajatitasa.

Tantargy tartalma:

1. Atompdélya-bazisok felépitésének elvei. Gyakran hasznalatos AO bazisok. 2. Populacidanalizis, NBO
analizis, kotésrend szamitas 3. A kvantumkémiai programok felépitése és miikodési elvei. 4. Kanonikus és
lokalizalt molekulapalyak. Az elektronkorrelacié fogalma. Konfiguracios kolcsonhatas. 5. Az
elektronkorrelacio szamitasa perturbacios modszerrel. 6. Coupled Cluster modszerek. Multikonfiguracios SCF
modszerek. CAS-SCF. Multireferencia-Cl. Félévkozi dolgozat. 7. Siiriiségfunkcional elmélet. A Hohenberg-
Kohn és Kohn-Sham tételek. Kicserélodési-korrelacios funkcionalok 8. Tobbszintli kvantumkémiai
modszerek. 9. Potencidlfeliiletek tulajdonsagai. Geometria optimalas. 10. Rezgési sepktrumok szamitasanak
alapjai 11. Az elektronspektroszkopia alapfogalmai és kvantumkémiai leirasa 12. Termodinamikai
mennyiségek szamitasa: statisztikus mechanika ab initio alapon. Félévkozi dolgozat. 13. Az elemi reakciok
kinetikdjanak alapfogalmai. 14. Reakciok potencialfeliiletének tulajdonsagai. A reakciok sebességének
szamitasa. Reakciomechanizmusok felderitése.

Szamonkérési és értékelési rendszere:

Kis, 3-4-kérdéses dolgozat minden masodik oran. Két félévkozi zarthelyi 10-12 kérdéssel. A kisdolgozatok
atlagaban minimum 60%-o0s, a két félévkozi dolgozat atlagaban minimum 50%-os teljesitmény sziikséges a
vizsgara bocsatashoz.

Kotelez6 és ajanlott irodalom:

Kapuy Ede-Torok Ferenc: Az atomok €s molekuldk kvantumelmélete, Akadémiai Kiado, Budapest, 1975
Mayer Istvan: 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
Janos: Kvantumkémia, Miiszaki Konyvkiadd, Budapest, 1960 Pota Gyorgy: Elméleti Kémia, jegyzet,
Debreceni Egyetem, 2000

2016.01.13. NEPTUN.NET Egységes Tanulmanyi Rendszer 1



