Elméleti kémiai modszerek alkalmazasa reakciok mechanizmusanak felderitésében
és szerkezetvizsgalatban

A kozeg definidlasa: gézfazis, oldoszermodell, feliileti kémia. A frekvencia-analizis
alkalmazdsa a reakcidkoordinata felderitésére. IRC szadmitdsok. A termokémiai
paraméterekhez sziikséges korrekcids tagok meghatarozasa. A baziskészlet definicioja,
illetve annak hatdsa az energetikai paraméterekre. Gyenge kolcsonhatdsok megfeleld
leirdsa. A legismertebb kvantumkémiai szoftverek ismertetése.

A konformacio és a konfiguracié hatdsa a molekulak spektralis sajatossagaira. A globalis
minimum  probléma. Konformaciés keresési  algoritmusok ¢és  szoftverek.
Molekuladinamika alkalmazasa konformerek generalasara, szoftverek. Klaszterezés
jelentdsége és tipusai. NMR, UV, IR, ECD, VCD spektrumok szimulalasa. Relativ és
abszolut konfiguracid, ill. konformaci6 meghatarozdsa szamolt és mért spektrumok
alapjan. Spektrumok statisztikai 0sszehasonlitasa (pl. confidence level NMR-ben vagy
VVCD-ben).

1. A. R. Leach: Molecular Modelling: Principles and Applications, 2nd Edition, Pearson
Education, Harlow, 2001.

2. S. Superchi, P. Scafato, M. Gorecki and G. Pescitelli, Curr. Med. Chem., 2018, 25,
287-320.

3. A. Mandi and T. Kurtan, Nat. Prod. Rep., 2019, 36, 889-918.

4. L. Grauso, R. Teta, G. Esposito, M. Menna and A. Mangoni, Nat. Prod. Rep., 2019, 36,
1005-1030.

5. M. W. Lodewyk, M. R. Siebert and D. J. Tantillo, Chem. Rev., 2012, 112, 1839-1862.



