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	Oktatási cél: A kvantumkémia matematikai apparátusának, fizikai alapjainak és kvantumkémiai programok alkalmazásának megismerése. Bemutatjuk, milyen probléma megoldásához milyen kvantumkémiai módszer használható, milyen pontosság várható, milyen számításigény szükséges a feladat megoldásához. ldásához, másrészt mélyebb kvantumkémiai tanulmányok elvégzéséhez.


	Ismeretkörök: 
1.	A klasszikus mechanikai ismeretek felfrissítése és összefoglalása. Atomok mozgása erőtérben.
2.	A molekulamechanikai módszerek alapjai. Kvantumjelenségek.
3.	A kvantummechanika alapfogalmai (hullámfüggvények és operátorok, velük való műveletek)
4.	Kvantummechanikai eljárások: variációszámítás, perturbációszámítás, a változók szétválasztása
5.	Könnyen megoldható kvantummechanikai problémák I. Részecske dobozban
6.	Könnyen megoldható kvantummechanikai problémák II. Merev pörgettyű.
7.	Könnyen megoldható kvantummechanikai problémák III. A rezgő mozgás.
8.	Az atomok hullámfüggvényeinek számítása. I. A hidrogén-atom. 
9.	Az atomok hullámfüggvényeinek számítása. II. A He atom. A Hartree-módszer levezetése. 
10.	Az elektronspin. Mágneses jelenségek. A Pauli-elv. A He atom triplett állapota. Jó kvantumszámok fogalma. Spin és impulzusmomentum csatolása. A relativisztikus effektusok alapfogalmai.
11.	Az antiszimmetrizáló operátor és alkalmazása; Slater-determinánsok mint atomi hullámfüggvények. A Hartree-Fock módszer elve és levezetése. 
12.	Molekulák hullámfüggvényeinek számítása. A Born-Oppenheimer közelítés. 
13.	A H2+ molekulaion. σ és π pályák. Kötő és lazító molekulapályák. Az egyszerű MO elmélet kétatomos molekulákra. A H2 molekula Hartree-Fock és VB leírása. A mezomer effektus fogalma
14.	A Hartree-Fock-Roothaan egyenletek. Konvergenciagyorsító módszerek. 
15.	Félempirikus módszerek. Kvalitatív képek. Elektronpályák kölcsönhatása.
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	Hallgatói egyéni feladat típusai:
Kvantumkémiai számítások.



