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Dalyko anotacija

Kvantin¢ molekuliy teorija. Adiabatinis artinys. Daugiaelektroniy sistemy biisenos funkcijos.
Daugiaelektroniy sistemy tyrimo metodai; Viendalelis artinys, Hukelio metodas, Hartrio ir Foko
metodas. Kupmanso (Cupmans) ir Brijueno (Brillouin) teoremos. Atominés bazinés funkcijos,
Molekuliy teorijos daugiacentriai integralai. Elektrony sasaja jskaitantys metodai:
daugiakonfigtiracinis suderintinio lauko, konfigtiracijy superpozicijos, saveikaujanciy klasteriy,
trikdZiy teorijos metodai, valentiniy rySiy metodas.. Tankio funkcionalo teorija, Kohn-Sham
lygtys. Nuo laiko priklausanti tankio funkcionalo teorija. Pusempiriai metodai. QM/MM,
ONIOM metodai. Molekuliy reakcijos. Molekuliy susidiirimai, daugiatomiy molekuliy
dinamika. Reakcijy greiciai. Energijos pernaSa molekulése. Dinamika kondensuotoje fazéje,
prie pavir$iy. Tirpiklio jtaka. Kvantiné molekuliy dinamika. Grupiy teorija ir jos taikymai
kvantinéje molekuliy teorijoje. Grupés apibrézimas. Pogrupis. Jungtiniai elementai ir jy klasés.
Izomorfinés ir homomorfinés grupés. Tiesioginé grupiy sandauga. Grupiy jvaizdziy teorija.
Redukuojamieji ir neredukuojamieji grupés jvaizdziai. Suro lemos. Jvaizdziy charakteriai ir jy
savybés. Projektavimo operatoriai. Banginiy funkcijy simetrija. Tikriniy funkcijy
klasifikavimas pagal simetrija. Erdviné molekuliy simetrija. TaSkinés grupés. Virpesiniy
spektry klasifikacija. Matriciniy elementy atrankos taisyklés. Kvantinés molekuliy teorijos
taikymai. Molekuliy pusiausvyrinés struktiros geometriniy parametry nustatymas; dipoliniy
momenty, molekuliy elektroniniy biiseny potencinés energijos pavirsiy, atomizacijos energijos;
reakcijos entalpijos; konformaciniy barjery, elektroniniy ir virpesiniy spektry skai¢iavimas.
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