КОНСПЕКТ

по Квантовохимични методи (избираема)

спец. Медицинска химия ІІ курс
 I. Молекулна симетрия
1. Видове конфигурации. Елементи и операции на симетрия. 
2. Точкови групи на симетрия.

3. Матрично представяне на операциите на симетрия – преобразуване на координатите на атомите при операции на симетрия. Характер на преобразуване. Неразложими и разложими представяния.

II. Квантова теория на прости системи 

1. Математични основи на квантовата химия - операторите в квантовата механика.

2. Квантово разглеждане на прости системи. Частица в едномерна потенциална яма. Твърд ротатор. Хармоничен осцилатор.

3. Вълново уравнение. Решаване на вълновото уравнение за атома на водорода. Водородоподобни атомни орбитали.
ІІІ. Пертурбационна теория и вариационен принцип
1. Пертурбационна теория на молекулните орбитали. Видове пертурбации.

2. Вариационен принцип. Вариационна теорема.

ІV. Емпирични и полуемпирични квантовохимични методи
1. Метод на молекулните орбитали – същност. Припокриване на АО – интеграл на припокриване. 

2.  Метод на Хюкел – същност. Приложение на метода на Хюкел към карбоверижни ненаситени системи – етилен и бутадиен. Енергия на делокализация.  

3. Порядък на връзките и заряд на атомите. Индекси на свободна валентност. Енергия на (-(* електронни преходи. 

4. Програмен пакет МОРАС. Записване на Z-матрици.

V. Неемпирични квантовохимични методи
1. Базисни функции – минимален базис от функции. Разширени базиси от функции. Поляризационни и дифузни функции.

2. Конфигурационни функции. Електронна корелация. 
3. Програми за ab initio изчисления. Записване на Z-матрици за програмите GAUSSIAN и GAMESS.
VІ. Повърхнини на потенциална енергия
1. Енергетични повърхнини. Принцип на Бел-Евънс-Полани. Постулат на Лефлер-Хамонд.

2. Количествено описание на енергетичните повърхнини и структура на преходното състояние. Паралелно и перпендикулярно трептене. Критични точки.

3. Фотохимични реакции. Диаграма на Яблонски. Конични сечения. Понятие за активно пространство.
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