Tételek:

Maddszerek csoportositasa, a TD-SCF egyenletek

Az EMD mdédszer szarmaztatasa a TD-SCF egyenletekbol
A BOMD és a klasszikus dinamika szarmaztatdsa

A BO kozelités és a nem-adiabatikus reakciok kapcsolata
Korrel4cids fiiggvények tulajdonsdgai

Szemiklasszikus mddszerek, Heller-féle hullimcsomag médszer
Az elektron hullamfiiggvény reprezentécidja

A BOMD és a Q/C-BOMD mdédszerek alapelvei

A CPMD alapelvei, jellemzoi

Q/C-TD-SCF modszerek alapelvei, jellemzoi

Az 1d6fiiggd Schrodinger-egyenlet integraldsa



