FDIT143uj Molekulak kvantumelmélete

Tematika:

A kvantummechanikai leiras elemei: allapot, fizikai mennyiség, mérés, idéfejlédés. Molekularis
rendszerek fizikai mennyiségeit abrazold operatorok. A szabad (erémentes térben |évd) atom
és molekula Schrédinger-egyenlete. Atomi egységek.

Azonos részecskékbdl allé rendszerek allapotfliggvénye. A szimmetrizalasi posztuldtum.
Kbzelit6 moddszerek |: Varidcios moddszer (matematikai alapokkal, funcional, funkcionalis
derivalt, funkcional variacioja)

Kozelit6 modszerek I1: Perturbacidészamitas (nem-degenerdlt, id6fliggetlen Rayleigh-Schodinger
perurbaciészamitas)

Id6fliggd perturbacidszamitas, sugarzdsos atmenetek kivalasztasi szabalyai, dipdl kozelités

A masodik kvantdlas formalizmusa. Betoltési szdm reprezentdcio

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

Molekulak rezgései, IR spektrum, molekula szimmetria

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

Nyilt- és zarthéju rendszerek. RHF és UHF egyenletek

Hartree-Fock-Roothaan-Hall egyenlet.

Elektronkorrelacié. Tobbtest perturbacidszamitdsos modszer.

Konfiguracios kolcsdnhatas (Cl), csatolt klaszter (CC) modszer

Multikonfiguracios-SCF (MC-SCF), teljes aktiv tér-SCF (CAS-SCF)

Gerjesztett allapotok szamitdsa az EOM moddszerrel

Redukalt sdrliségmatrixok

Hohenberg-Kohn tételek.

Kohn-Sham egyenlet. Kicserél6dési-korreldcids potencialok

Id6fliggl stirtiségfunkcional elmélet (TDDFT): Runge-Gross tétel, van Leeuwen tétel

Id6fligg6 Kohn-Sham egyenlet



