Темы рефератов.
1. Неэмпирические и полуэмпирические методы расчета. Выбор базиса атомных орбиталей (БАО) для неэмпирических и полуэмпирических расчетов. Возможность расчета спектральных характеристик молекул. Влияние на результаты размера БАО.
2. Неэмпирические методы расчета. Достоинства и недостатки. Электронная корреляция и ее вклад в полную энергию системы. Методы учета электронной корреляции. Метод теории возмущений Меллера-Плессета (MP). Возмущения второго и четвертого порядка.
3. Методы функционала плотности DFT. Связь полной энергия с функционалом матриц электронной плотности. Теорема Хоэнберга – Кона. Обменная и корреляционная части полной энергии. Параметризация метода.
4. Квантово- химический расчет электронных и молекулярных спектров молекул. Основные подходы и теоретическое обоснования для расчета спектров УФ, ИК и ЯМР.
5. Квантово-химический расчет теплот химической реакции в неэмпирических и полуэмпирических методах.
