MOLEKULATERVEZES SPEKTRALIS TULAJDONSAGOK ALAPJAN

Kémiai rendszerek minGségi és mennyiségi jellemzését els6sorban spektroszkopidk hasznalataval érhetjiik el. Amennyiben
a kémiai részecske spektroszkopiai sajatsagai technikai okokbdl nem mérhet6ek spektralis tulajdonsagaik szamithatoak.
A kvantumkémiai szamitasok robosztussaga miatt a szamitott spektrum alkalmas szerkezetazonositasra, molekuldk spektralis
tulajdonsagainak prediktalasara is.

SZAMITHATO SPEKTRALIS SAJATSAGOK

Gazfazisu mikrohulldmu spektrum
IR-, Raman-, UV/Vis-, VCD -spektrumok
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0 | e Tobbkomponensi rendszerek termodinamikai paramétereinek nagypontossagu el6rejelzése
= e Mérési elvek meghatarozésa, mérémiuiszerek tervezése
SZOLGALTATASOK
e Gaussian szoftvercsomag
e AMS szoftvercsomag
e Dalton szoftvercsomag
ESZKOzZOK e ORCA szoftver

ges antennamolekulak tervezése

@ e Femtomics Kft. — idegsejtes kdrnyezetben neurotranszmitter molekuldk kétfotonos felszabaditdsahoz sziiksé-
e Borsodchem Zrt. — MDI és TDI termékek és melléktermékek on-line mérési lehetGségei
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