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	Oktatási cél: A kvantumkémiában használatos módszerek elméleti alapjainak bemuatatása

	Ismeretkörök: 
1.	Az atompálya báziskészletek kidolgozásának alapjai. Rutinszerűen használatos AO báziskészletek
2.	Populáció-analízis, NBO analízis, kötésrendek számítása
3.	A kvantumkémiai programok architektúrája és működési elvei
4.	Kanonikus és lokalizált molekulapályák. Az elektronkorreláció fogalma. Konfigurációs kölcsönhatás
5.	Az elektronkorreláció leírása perturbációs módszerekkel
6.	Coupled Cluster módszerek. Multikonfigurációs SCF módszerek. A CAS-SCF módszer. Multireferenciás CI módszer. Írásbeli dolgozat 1.
7.	Sűrűségfunkcionál-elmélet. A Hohenberg-Kohn és a Kohn-Sham tételek
8.	Összetett kvantumkémiai módszerek. Teljes bázis extrapoláció  
9.	A potenciálfelületek jellemzői. Geometria-optimálás
10.	A rezgési spektrumok számításának alapjai
11.	A z elektronszpktroszkópia alapelvei és kvantumkémiai kezelése 
12.	A termodinamikai mennyiségek számítása: ab initio statisztikus mechanika. Írásbeli dolgozat 2.
13.	Az elemi reakciók kinetikájának alapjai
14.	Reakciók potenciálfelületeinek tulajdonságai. Reakciósebességi együtthatók számítása. Reakciómechanizmusok felderítése


	Ajánlott tankönyvek, irodalmak:
1. órai diák
2. Kapuy Ede-Török Ferenc: Az atomok és molekulák kvantumelmélete, Akadémiai Kiadó, Budapest, 1975
3. Mayer István: Kvantumkémia, Budapest, 1980
4. M. A. Ratner, G.C. Schatz, Introduction to quantum mechanics in chemistry, Upper Saddle River, NJ, 2001
5. J. Simons, J. Nichols: Quantum mechanics in chemistry, Oxford University Press, 1997
Ladik János: Kvantumkémia, Műszaki Könyvkiadó, Budapest, 1960




	Hallgatói egyéni feladat típusai:
[bookmark: _GoBack]kvantumkémiai számítások



