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1. A kvantummechanikai leiras elemei:

Allapot, fizikai mennyiség, mérés, id6fejlédés. Molekularis rendszerek
fizikai mennyiségeit abrazolé operatorok. A szabad (erémentes térben
lévé) atom és molekula Schrédinger-egyenlete. Atomi egysegek.
Azonos részecskékbdl allo rendszerek allapotfiiggvénye. A
szimmetrizalasi posztulatum.

Kozelité mddszerek I: Variacios mbédszer (matematikai alapokkal,
funcional, funkcionalis derivalt, funkcional variacioja)

Kdzelité modszerek II: Perturbacioszamitas (nem-degeneralt,
id6fluggetlen Rayleigh-Schdodinger perurbacidoszamitas)

Id6fliggl perturbaciészamitas, sugarzasos atmenetek kivalasztasi
szabalyai, dipdl kozelités

A masodik kvantalas formalizmusa. Betoltési szam reprezentacio

2. A molekulak kvantummechanikai leirasanak modszerei

Az elektronok és az atommagok mozgasanak szétvalasztasa. Born-
Oppenheimer-kozelités, adiabatikus kdzelités.

Molekulak rezgései, IR spektrum

A Schrodinger-egyenlet megoldasa szeparacioval. A
flggetlenrészecske-modell. Pauli elv. A Hartree-Fock mddszer.
Egyrészecske-allapotok, palyak. Koopmans tétel.

Nyilt- és zarthéju rendszerek. RHF és UHF egyenletek
Hartree-Fock-Roothaan-Hall egyenlet.

Elektronkorrelacio. Tébbtest perturbacidoszamitasos modszer.
Konfiguracios kolcsdnhatas (Cl), csatolt klaszter (CC) modszer
Multikonfiguraciés-SCF (MC-SCF), teljes aktiv tér-SCF (CAS-SCF)
Gerjesztett allapotok szamitasa az EOM maédszerrel

Redukalt strdségmatrixok

Hohenberg-Kohn tételek.

Kohn-Sham egyenlet. Kicserél6dési-korrelacios potencialok
Id6fliggd s(irliségfunkcional elmélet (TDDFT): Runge-Gross tétel, van
Leeuwen tétel

Id6fiiggd Kohn-Sham egyenlet

3. Periodikus polimerek, szilardtestfizikai modell

Kvazi 1D periodikus rendszerek kvantummechanikai leirasa
A szimmetria szerepe, Brillouin tétel
Energia savok kialakulasa, tilos sav. Alkalmazasok



