C9930: Metody kvantové chemie, syllabus pro obdobi JS 2020 (Finalni forma v reZimu naruseného studia)

1. Postulaty a teorémy kvantové mechaniky [Lowe, Chapter 6].
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Postulat o vlnové funkci.

Postulat pro konstrukci operatort.

Postulat o casové zavislé Schrodingeroveé rovnici.

Postulat vztahujici naméfené hodnoty k vlastnim hodnotam.
Postulat o primérnych hodnotéch.

Uplnost vlastnich funkci hemitovského operétoru.

Pauliuho princip vylu¢nosti.

2. Varia¢ni metoda. [Lowe, Chapter 7].
Myslenka variacni metody.
Linearni variace: Polarizovatelnost atomu H.
Nelinearni variace: Atom H (formou cviceni, zakladni a bonusova uloha)

3. Rozsifena Hiickelova metoda (EHT). [Lowe, Subchapter 8.13 + Chapter 10].
Vztah HMO k variacni metod¢
n-spinové hustoty (z HMO) a EPR hyperjemné $tépici konstanty
EHT - princip vysvétlen na ptikladu CHy4

Zadani soufadnic jader.

Baze.

Piekryvova matice.

Matice Hamiltonianu.

Vlastni hodnoty a vektory (funkce).
Celkova energie.

Mullikenovy populace.

EHT — cviceni: formaldehyd.

4. Metoda SCF — cesta k podstaté [Lowe, 11.1-11.3, 5.1-5.4, 5.6,].

Ab initio vypocty.

Molekulovy Hamiltonian.

Tvar vlnové funkce.

Aproximace neinteragujicich elektronti

Jednoduché souciny a elektronova vymeénna symetrie
Princip Hartreeho metody selfkonzistentniho pole

Zapocteni casove zpramérovanych repulzi: jak se v praxi provadi.

Slaterovy determinanty a metoda HF-SCF

5. Metoda HF-SCF - rovnice, energie, fyzikalni vyznam a limitace. [Lowe, 11.5-11.11].

Hartreeho rovnice vs. Hartree-Fockovy rovnice

Atom Be —kinetickd energie a ptitahovani jadrem
Rozdil mezi Hartreeho a Fockovym operatorem
Pojem Coulombova a vyménného operatoru
Pojem Coulombova a vyménného integralu

Interpretace vlastnich hodnot nalezenych v metodé¢ HF-SCF
Celkova elektronova energie v SCF.

Baze.

Hartree-Fockova limita.
Korelac¢ni energie.
Koopmanstiv teorém.



