Molekularis rezgések és kémiai reakciok dinamikaja (KDIT73)
tematika
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1. A Born-Oppenheimer kdzelités

2. A variacios és perturbacios modszerek elvi alapjai

3. Potencidlisenergia-fellletek

4. A rezgési-forgasi Schrodinger-egyenlet variaciés megoldasa

Koordinatak

Operatorok (kinetikus és potencialis energia)

Bazisfuggvenyek

Matrixreprezentacio (véges bazis reprezentacio (FBR), diszkrét valtozoju
reprezentacio (DVR), variacios bazis reprezentacio (VBR))

¢ A Hamilton-matrix diagonalizalasa

5. Kétatomos molekulak (egy rezgési-forgasi DVR kod lépésrél-lépésre)

6. Reakciddinamika

e A kvazi-klasszikus trajektoria (QCT) mébdszer

e Kezdeti feltételek

e Termékanalizis (standard modszerek és Uj fejlesztések (1GB))

e A zérus-ponti energia probléma a klasszikus dinamikaban (aktiv és
passziv megszoritasok)

e Alkalmazasok (mod-szelektiv kémia)



