
Elméleti kémiai módszerek alkalmazása reakciók mechanizmusának felderítésében 

és szerkezetvizsgálatban 

 

A közeg definiálása: gázfázis, oldószermodell, felületi kémia. A frekvencia-analízis 

alkalmazása a reakciókoordináta felderítésére. IRC számítások. A termokémiai 

paraméterekhez szükséges korrekciós tagok meghatározása. A báziskészlet definíciója, 

illetve annak hatása az energetikai paraméterekre. Gyenge kölcsönhatások megfelelő 

leírása. A legismertebb kvantumkémiai szoftverek ismertetése. 

A konformáció és a konfiguráció hatása a molekulák spektrális sajátosságaira. A globális 

minimum probléma. Konformációs keresési algoritmusok és szoftverek. 

Molekuladinamika alkalmazása konformerek generálására, szoftverek. Klaszterezés 

jelentősége és típusai. NMR, UV, IR, ECD, VCD spektrumok szimulálása. Relatív és 

abszolút konfiguráció, ill. konformáció meghatározása számolt és mért spektrumok 

alapján. Spektrumok statisztikai összehasonlítása (pl. confidence level NMR-ben vagy 

VCD-ben). 
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