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Dalyko (modulio) tikslas

Dalyko tikslas dvejopas:
1.

Supazindinti studentus su $iuolaikiniais molekuliy modeliavimo metodais ir pagrindinémis koncepcijomis,
tokiais kaip ab initio Hartree-Fock modeliu bei koreliaciniais daugiakonfigiiraciniu, susietyjy klasteriy,
Maoller-Plesset modeliais, tankio funkcionalo teorijos bei molekulinés dinamikos simuliacijy pagrindais.
ISugdyti studenty praktinius molekuliy modeliavimo metody taikymo gebéjimus, suteikiant molekuliy
struktiiriniy, energetiniy ir spektroskopiniy savybiy modeliavimo patirties.

Dalyko (modulio) studiju rezultatai

Studijy metodai

Vertinimo metodai

Supazindinti su Siuolaikiniais
molekuliy ir jy sistemy modeliavimo
metody teoriniais pagrindais

Paskaitos, savarankiskas literatiiros
studijavimas

Egzaminas rastu

Suteikti praktinés molekuliy
modeliavimo, taikant molekuliy
kvantinés mechanikos metodus,

patirties

Seminarai, praktinis modeliavimo
uzduociy sprendimas

Individualaus projekto ataskaita ir
jos pristatymas

Temos

Kontaktinio darbo valandos

Savarankisky studiju laikas
ir uzduotys
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1. Ivadas | molekuliy stereochemijg ir 2 0 2 2 Literatiiros skaitymas
struktiirg, chiraliSkumas, organiniy
junginiy klasifikacija
2. Bra-ket formalizmo pagrindai, variacinis | 2 0 2 2 Literatuiros skaitymas
principas, tikriniy verciy lygties
sprendimas matricos diagonalizavimo btidu
3. Born’o-Oppenheimer’io artinys, 8 4 12 16 | Literatoros skaitymas,
potencinés energijos hiperpavirsius, Pauli praktiniy modeliavimo
antisimetrijos principas, Hartree’io uzduociy sprendimas
sandauga, Slater’io determinantas, LCAO
artinys, Hartree-Fock’o lygtys,
Roothaan’o-Hall’o lygtys, suderintinio
lauko procediira
4. Vienelektronés bazés 2 2 4 4 Literatiiros skaitymas,
kvantmechaniniuose skai¢iavimuose praktiniy modeliavimo
uzduociy sprendimas
5. Koreliaciniai elektroninés strukttiros 4 2 6 8 Literatiiros skaitymas,
metodai: daugiakonfigliracinis artinys, praktiniy modeliavimo
Moller-Plesset trikdziy teorija, uzduociy sprendimas
konfigtracijy sgveika, susietyjy klasteriy
metodas
6. Molekuliy savybiy skai¢iavimo 4 16 20 24 | Literatiros skaitymas,
principai, Koopmans’o teorema, rysio praktiniy modeliavimo
energija, bazés superpozicijos paklaida, uzduociy sprendimas
spektriniy parametry skai¢iavimai
7. Tankio funkcionalo teorijos pagrindai: 6 8 14 16 | Literatiiros skaitymas,
Hohenberg’o-Kohn’o teoremos, praktiniy modeliavimo
elektroninis tankis, Kohn’o-Sham’o lygtys, uzduociy sprendimas
koreliaciniy funkcionaly tipai
8. Molekuliy dinamikos simuliacijy 4 0 4 4 Literaturos skaitymas
pagrindai: sgveikos potencialai, klasikinés
judéjimo lygtys ir jy integravimo metodai,
periodinés krastinés salygos,
termodinaminiai ansambliai, pastovios
temperatiiros ir pastovaus slégio palaikymo
metodai
IS viso | 32 32 64 76
Vertinimo strategija Svoris Atsnslfaltymo Vertinimo kriterijai
proc. laikas
Teorijos kolokviumas I, 20 Semestro Vertinami atsakymai j pateiktus teorijos klausimus
rastu vidurys
Teorijos kolokviumas II, 20 Sesijos metu Vertinami atsakymai j pateiktus teorijos klausimus
raStu
Individualaus modeliavimo 60 Semestro Vertinama individualaus modeliavimo projekto
projekto ataskaita pabaigoje ataskaitos ir jos pristatymo kokybé
. .. Leidimo . . Periodinio lefd}nfo Leidykla ar internetiné
Autorius (-iai) R Pavadinimas Nr. ar leidinio
metai nuoroda
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