AN

10.

11

17.
18.

19.

20.

Ispitna pitanja iz predmeta
Osnove molekulskog modelovanja

Uvod u molekulsko modelovanje

Povrsina potencijalne energije

Stacionarne tacke i prelazno stanje

Mehanizmi hemijskih reakcija

Podela teorijski metoda: molekulsko mehanicke metode, kvantno mehani¢ke metode
Optimizacija geometrije (kriva potencijalne energije, viSedimenzionalan povrSina
potencijalne energije iHesova matrica)

Ravnotezna geometrija i njena potvrda

Optimizacija prelaznih stanja, reakcije bez prelaznih stanja i1 potvrda prelaznih stanja
Kvantna mehanika:hamiltonijan, aproksimacija Sredingerove jednadine,Born-
Openhajmerova aproksimacija.

Ogranicenja talasne funkcije, Slejterova determinanta.

. HartriFokova aproksimacija, linearna kombinacija atomskih orbitala.
12.
13.
14.
15.
16.

Rothan Holovejednacine, SCF procedura, metode otvorene ljuske

Semiempirijske metode

Koorelacije elektrona

Moler Plesetovi modeli.

Teorija Funkcionala gustine-Kon Samova procedura:funkcionali
zamene/korelacije,lokalna aproksimacija gustine i spinske gustine.

Aproksimacija generalizovanog gradijenta, hibridni meta funkcionali

Bazisni setovi : Slejterove orbitale, gausijanske orbitale, kontrahivane gausijanske
funkcije, minimalan bazisni set, bazisni setovi podeljene valence.

Dvostruki zeta bazni setpodeljene valence, trostruki zeta bazni setpodeljene valence,
polarizovani bazni setovi, difuzne funkcije ikorelaciono konzistentni bazni setovi
Graficki modeli: izopovrSine, molekulske orbitale, gustina elektrona, spinska gustina,
elektrostaticki potencijal 1 lokalni jonizacioni potencijal
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