Kovalentni a nekovalentni interakce
puvod, podminky vzniku, charakteristické vlastnosti (energie, vzdalenost, entropie)

Vypocdet interakénich energii
variacni a poruchova metoda, superpozicni chyba (BSSE)

Komponenty poruchové interakéni energie
Metody SAPT a DFT-SAPT

Molekulova mechanika
empirické potencialy

Pouziti metod DFT pro vypocty nekovalentnich interakci

Zaklady metody Monte Carlo

Propagatory v molekulove dynamice

Metody vypoctu volne energie

Statisticke vzorkovani, ergodicky teorem

Korelacni funkce a modelovani spekter

Kvantove efekty v dynamice atomu a molekul

Atomové a molekulové orbitaly
Typy AO, MO LCAO, MO malych molekul, reprezentace vinoveé funkce, PW béaze, CBS
limita

Hyperplocha potencialni energie
BOA, charakter stacionarnich bodu, zptsoby lokalizace stacionarnich bod,

Modelovani krystala
Hybrdini metody typy QM/MM, DFT vypo¢ty na systémech s periodickymi okrajovymi
podminkami



Propojeni kvantové chemie a statistické termodynamiky
Vibracni a rotacni parti¢ni funkce, piehod od elektronické energie k rekéni enthalpii,
adsorpCni energie

Popis solvatovanych molekul
Explicitni a implicitni modely

Restricted vs. Unrestricted HF
disocia¢ni kiivky (molekula H,), MR metody

DFT
Vlastnosti elektronové hustoty, Hohenbergovy-Kohnovy teorémy, Kohnovy-Shamovy
rovnice, Thomas-Fermi model

Hartree-Fockovy a Kohn-Shamovy rovnice
Rozdily a podobnosti, vlastnosti jednoelektronovych funkci, Koopmansiv teorém

Korela¢ni energie
Definice, metory vypoctu korel¢ni energie

Zakladni principy statistické termodynamiky
Soubory soustav ve statistické termodynamice — definice, vlastnosti. Postulaty statistické
termodynamiky.

Parti¢ni funkce
Parti¢ni funkce monoatomického idealniho plynu. Parti¢ni funkce dvouatomoveho plynu.

Adiabaticka separace dynamickych proménnych molekuly

Interakce molekulovych ttvaru s elektromagnetickym zarenim

Elektronické, vibra¢ni, rota¢ni a spinové stavy molekuly

Strukturni charakteristity molekuly vs. moleulové spektrum



