ПРОГРАМА КУРСУ

“КВАНТОВА ХІМІЯ”

(для групи ФФ-01)
1. Квантовомеханічне описання структури атома та його спектрів. Рівняння Шрьодінгера.

2. Атом водню. Хвильові функції та рівні енергії. Воднеподібні атомні орбіталі.

3. Квантовомеханічна багаточасткова проблема в контексті електронної структури багатоелектронного атому. Теорія збурень, варіаційний принцип.

4. Атом гелію. Ортогелій, парагелій.

5. Метод Хартрі розрахунку електронної структури багатоелектронного атому.

6. Метод Хартрі-Фока розрахунку електронної структури багатоелектронного атому.

7. Порівняння результатів хартрі-фоковських розрахунків атомів з експериментом. Теорема Купменса.

8. Рівняння Шрьодінгера для молекули. Адіабатичне наближення (наближення Борна-Оппенгеймера).

9. Молекула водню. Метод Гайтлера-Лондона. Якісне пояснення гомеополярного хімічного зв'язку.

10. Порівняння результатів розрахунків Н2 методом Гайтлера-Лондона з експериментом.

11. Робота по покращенню хвильових функцій молекули Н2 в рамках методу валентних схем.

12. Прецизійні розрахунки Н2 Джеймса-Куліджа та Колоса-Вольневича з розкладом хвильової функції в ряд по r12 n.

13. Молекулярний іон водню Н2+. Розрахунок в наближенні лінійної комбінації атомних орбіталей (ЛКАО).

14. Метод молекулярних орбіталей. Наближення ЛКАО. Рівняння Рутана.

15. Неемпіричні розрахунки двоатомних молекул. Недоліки методу МО ЛКАО.

16. Поняття про електронну кореляцію і методи обліку її енергії.

17. Напівемпіричні методи розрахунку молекул в рамках МО ЛКАО. Ідея нульового  диференціального перекриття. Ортогоналізація базису АО по Левдіну.

18. Метод CNDO, параметризація CNDO/2 і CNDO/S.

19. Метод Хюккеля для (-електронних систем.

20. Розширений метод Хюккеля (метод Гоффмана) для всіх валентних електронів.

21. Статистична модель атому Томаса-Фермі, обмінна поправка по Діраку.

22. Наближення Слетера для обмінної енергії в методі Хартрі-Фока. Розрахунк Германа-Скіллмена електронної структури атомів в наближенні Хартрі-Фока-Слетера.

23. Х(-метод Слетера-Джонсона розрахунку електронної структури молекул і кристалів.

24. Поняття про теорію функціоналу електронної густини.
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