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Электронное строение: 
вчера, сегодня и завтра квантовой химии 
Electronic structure: 
yesterday, today, tomorrow of quantum chemistry
Вопросы к зачету
1. Адиабатическое приближение: физический смысл, условия применимости и задачи, требующие выхода за его рамки. 
2. Метод валентных связей и метод молекулярных орбиталей: сравнение концепций. 
3. Составляющие электронной энергии в однодетерминантном приближении в сравнении с моделями независимых электронов и электронных пар. 
4. Оператор Фока как одноэлектронный оператор. Насколько согласованы состояния электронов? Насколько хорошо оценены энергии их взаимодействия? 
5. Теория возмущений как метод учета энергии электронной корреляции. Базовые концепции и условия применимости. 
6. Вариационный и частично вариационный подходы к оценке энергии электронной корреляции. Выбор активного пространства орбиталей. 
7. Размерная согласованность при описании молекулярных систем. 
8. Идеология кластерного разложения электронной волновой функции. Преимущества и недостатки подхода. 
9. Ограничения и перспективы метода функционала плотности. Оператор Кона-Шэма: сходство и отличие от оператора Фока. 
10. Основное и возбужденные электронные состояния молекулярных систем. Как выбрать квантовохимический метод описания?
11. Общие подходы к формированию базисных наборов функций при решении электронной задачи. 
12. Основные идеи метода квантового Монте-Карло. Возможность рационализации подхода.

