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Dalyko anotacija 

Kvantinė molekulių teorija. Adiabatinis artinys. Daugiaelektronių sistemų būsenos funkcijos. 

Daugiaelektronių sistemų tyrimo metodai; Viendalelis artinys, Hukelio metodas, Hartrio ir Foko 

metodas. Kupmanso (Cupmans) ir Brijueno (Brillouin) teoremos. Atominės bazinės funkcijos, 

Molekulių teorijos daugiacentriai integralai. Elektronų sąsają įskaitantys metodai: 

daugiakonfigūracinis suderintinio lauko, konfigūracijų superpozicijos, sąveikaujančių klasterių, 

trikdžių teorijos metodai, valentinių ryšių metodas.. Tankio funkcionalo teorija, Kohn-Sham 

lygtys. Nuo laiko priklausanti tankio funkcionalo teorija. Pusempiriai metodai. QM/MM, 

ONIOM metodai. Molekulių reakcijos. Molekulių susidūrimai, daugiatomių molekulių 

dinamika. Reakcijų greičiai. Energijos pernaša molekulėse. Dinamika kondensuotoje fazėje, 

prie paviršių. Tirpiklio įtaka. Kvantinė molekulių dinamika. Grupių teorija ir jos taikymai 

kvantinėje molekulių teorijoje. Grupės apibrėžimas. Pogrupis. Jungtiniai elementai ir jų klasės. 

Izomorfinės ir homomorfinės grupės. Tiesioginė grupių sandauga. Grupių įvaizdžių teorija. 

Redukuojamieji ir neredukuojamieji grupės įvaizdžiai. Šuro lemos. Įvaizdžių charakteriai ir jų 

savybės. Projektavimo operatoriai. Banginių funkcijų simetrija. Tikrinių funkcijų 

klasifikavimas pagal simetriją. Erdvinė molekulių simetrija. Taškinės grupės. Virpesinių 

spektrų klasifikacija. Matricinių elementų atrankos taisyklės. Kvantinės molekulių teorijos 

taikymai. Molekulių pusiausvyrinės struktūros geometrinių parametrų nustatymas; dipolinių 

momentų, molekulių elektroninių būsenų potencinės energijos paviršių, atomizacijos energijos; 

reakcijos entalpijos; konformacinių barjerų, elektroninių ir virpesinių spektrų skaičiavimas. 
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