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Sisteme unidimensionale. Atomi hidrogenoizi. Metode de aproximatie. Operatorul de evolutie.

DINAMICA MOLECULARA (tema 1)

Elemente de baza ale dinamicii moleculare. Proprietati de echilibru si dinamice ale fluidelor simple.

TEORIA STRUCTURII ELECTRONICE (tema 2)

Aproximatia Hartree-Fock. Ecuatiile Roothaan. Seturi de baza poliatomice. Elemente de teoria

functionalei de densitate (DFT).
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