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» Podstawowe idee i metody chemii kwantowej:

Funkcja falowa, gestos¢ elektronowa; rownanie Schrodingera; Teoria Funkcjonalow GestoSci
(DFT); przyblienie Borna-Oppenheimera, zasada wariacyjna w mechanice kwantowej i w DFT,
przyblienie jednoelektronowe; metoda HF; korelacja elektronowa; metody korelacyjne oparte na
funkcji falowej; metoda Kohna-Shama

e Dane do obliczen kwantowo-chemicznych; GAMESS:
Geometria czasteczki; macierz Z; bazy funkcyjne
w obliczeniach ab initio ; input/output programu GAMESS

- Struktura geometryczna ukladéw molekularnych:
Optymalizacja geometrii; optymalizacja z wiazami;
analiza konformacyjna; problem minimum globalnego

G

 Struktura elektronowa ukladéw molekularnych:

Orbitale molekularne, orbitale KS; wiazanie chemiczne; gesto$¢ ronicowa; orbitale
zlokalizowane; analiza populacyjna; analiza rzedow wigzan

» Analiza wibracyjna; Wielkosci termodynamiczne; Reaktywnos¢ chemiczna:

Analiza wibracyjna; wielkosci termodynamiczne; modelowanie reakcji chemicznych;
optymalizacja geometrii stanu przejsciowego, IRC; indeksy reaktywnosci chemicznej,
molekularny potencjatl elektrostatyczny, funkcja Fukui’ego i teoria orbitali granicznych; jedno- i
dwu-reagentowe indeksy reaktywnosci

* Inne zagadnienia:

Metody hybrydowe QM/MM; modelowanie wielkich ukladéw; efety rozpuszczalnika;
modelowanie w katalizie homo- i heterogenicznej; oddzialywania miedzyczasteczkowe, i. in.
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