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Chemia — metody kwantowe.
Aspekt wielodyscyplinarny

Lucjan Piela

Magia mechaniki kwantowej

Rownanie Schrodingera i jego $ciste rozwiazania (dla czastki w pudle, oscylatora
harmonicznego, rotatora sztywnego i atomu wodoru). Kluczowa rola tych rozwiazan
w interpretacji zjawisk kwantowych, przyktad: wykorzystanie do molekut z
aromatycznym uktadem wigzan (benzen, fulleren, nanorurki)

Metoda wariacyjna jako busola prowadzaca do przyblizonych stanéw kwantowych
dowolnego uktadu

Fundamentalny charakter przyblizenia Borna-Oppenheimera (,,rozdzielenie ruchu
jader i elektronéw”): koncepcja “struktury molekul”, takze podstawa interpretacyjna
spektroskopii elektronowo-oscylacyjno-rotacyjnej.

Ruch jader: drgania normalne molekut, pola sitowe i mechanika molekularna.
Dynamika molekularna jako uniwersalne narzgdzie do modelowania dowolnych
procesow molekularnych (od oddzialywania molekul przez pocisk rozbijajacy
pancerz do mikronarzedzi).

Ruch elektronow (struktura elektronowa - wiazania chemiczne): minimalny model
molekuty - orbitale molekularne (metoda Hartree-Focka, przyblizenie liniowej
kombinacji orbitali atomowych - LCAQ, lokalizacja orbitali molekularnych)

Poza modelem minimalnym czyli metody obliczeniowe zblizania si¢ do Scistego
rozwiazania (metoda oddziatywania konfiguracji - Cl, metoda funkcjonatu gestosci
elektronowej - Density Functional Theory)

Pochodzenie i rola oddziatywan migdzyczasteczkowych. Wstep do chemii
supramolekularnej, zasady dziatania w skali nano.
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