Az Elméleti Szerves kémia alapjai (kvinles7/1)
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Atom-atom és molekula-molekula kozti kdlcsonhatasok
Egyensulyok termodinamikaja és reakciok kinetikaja

Molekularis geometria és kémiai reaktivitas

Reakci6é mechanizmusok

Elméleti szerves kémiai hattér

Kvantum kémiai alapok

A Hartree-Fock modszer

Post-Hartree Fock mddszerek

Szamitogépes kémia alapjai

Molekularis geometridk optimalasa

Termodinamikai fliggvények szamolasa

Teljes potencial energia feliiletek és kritikus pontjainak meghatarozasa
Elemi reakcidtipusok szamolasa: pl. SN, SE, AN, AE, E1, E2, stb.



