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Podstawy chemii kwantowej — laboratorium
Tematy kartkéwek

. Proste modele chemii kwantowej: czastka w pudle i oscylator harmoniczny

Liczby kwantowe, funkcje falowe, energie dla czastki w pudle

Liczby kwantowe, energie dla oscylatora harmonicznego

Wykorzystanie modelu oscylatora harmonicznego do opisu drgan czasteczek dwuatomowych

. Proste modele chemii kwantowej: rotator sztywny

Liczby kwantowe, funkcje whasne (harmoniki sferyczne), energie dla rotatora sztywnego
Wykorzystanie modelu rotatora sztywnego do opisu rotacji czasteczek dwuatomowych
Wplyw podstawienia izotopowego na widmo oscylacyjne i rotacyjne

. Atomy wieloelektronowe; metoda Hartree-Focka
Energia jonizacji atomoéw — definicja energii jonizacji, twierdzenie Koopmansa
Termy i poziomy podstawowe atoméw wieloelektronowych

. Czasteczki dwuatomowe

Tworzenie orbitali molekularnych z orbitali atomowych; symetrie orbitali molekularnych (o /7, g/u)
Sktadniki energii catkowitej dla czasteczek dwuatomowych

Kolejno$¢ energetyczna orbitali molekularnych

Rzad wigzania

. Optymalizacja geometrii

Warunek istnienia ekstremum na hiperpowierzchni energii potencjalnej i sposéb okreslania charak-
teru tego ekstremum

Energia dysocjacji czasteczki dwuatomowej



