
Tételek: 
 
Módszerek csoportosítása, a TD-SCF egyenletek 
Az EMD módszer származtatása a TD-SCF egyenletekb�l 
A BOMD és a klasszikus dinamika származtatása 
A BO közelítés és a nem-adiabatikus reakciók kapcsolata 
Korrelációs függvények tulajdonságai 
Szemiklasszikus módszerek, Heller-féle hullámcsomag módszer 
Az elektron hullámfüggvény reprezentációja 
A BOMD és a Q/C-BOMD módszerek alapelvei 
A CPMD alapelvei, jellemz�i 
Q/C-TD-SCF módszerek alapelvei, jellemz�i 
Az id�függ� Schrödinger-egyenlet integrálása 


