

по КВАНТОВОХИМИЧНИ МЕТОДИ,  спец. КОМПЮТЪРНА ХИМИЯ
0. Молекулна симетрия – елементи и операции на симетрия. Матрично представяне.
1. Теория на пертурбациите – общи положения. Пертурбационна теория. Пертурбационна теория на молекулните орбитали.
2.  Видове пертурбации при спрегнатите системи. Адитивност на пертурбациите от първи род.  

3.  Вариационен принцип. Вариационна теорема. Метод на Ритц – линеен вариант на вариационния принцип. 
4. Теория на кристалното поле. Разцепване на d-АО в поле на лиганди с различна симетрия. Спектрохимичен ред на лигандите. Параметри на Рака.

5. Теория на лигандното поле. Нефелоксетичен ред. 
6. Параметър на ковалентност. Ефект на Ян-Телер от първи и втори род. 
7. Метод на Хюкел – същност. Топологични матрици. 

8. Приложение на метода на Хюкел към карбоверижни ненаситени системи – етилен, бутадиен, бензен.

9. Топологични свойства на молекулите. Порядък на връзките и заряд на атомите. Индекси на свободна валентност. Енергия на (-(* електронни преходи. 

10. Ациклични спрегнати полиени. 
11. Моноциклични и полициклични спрегнати системи. Хюкеловото правило 4n+2. Алтернантни и неалтернантни въглеводороди. 
12. Разширен метод на Хюкел - етилена. 

13. Нулево диференциално припокриване. Програмен пакет МОРАС. Записване на Z-матрици.
14. Метод на Хартри-Фок (самосъгласуваното поле). Приближение на Хартри-Фок-Рутаан.
15. Неемпирични квантовохимични методи. Базисни функции – поляризационни и дифузни функции. 
16. Конфигурационни функции. Конфигурационно взаимодействие. 
17. Статистически методи в квантовата химия. Статистически суми. Молекулна статистическа сума. Изчисляване на термодинамични функции по статистически суми. 
18. Енергетични повърхнини. Принцип на Бел-Евънс-Полани. Постулат на Лефлер-Хамонд. Модел на конфигурационно смесване на валентни структури. 

19. Количествено описание на енергетичните повърхнини и структура на преходното състояние. Паралелно и перпендикулярно трептене. Критични точки.
20. Тунелен ефект. Коефициент на прозрачност. 
21. Фотохимични реакции. Диаграма на Яблонски. Конични сечения. Понятие за активно пространство. 
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