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Chemia Kwantowa

III rok Chemii, 2022/23
Zagadnienia na egzamin ustny

Promieniowanie ciata doskonale czarnego — teoria klasyczna a hipoteza Plancka
Zjawisko fotoelektryczne — hipoteza Einsteina

Teoria atomu Bohra

Efekt rozpraszania promieniowania rentgenowskiego — wyjas$nienie Comptona
Dualizm korpuskularno-falowy materii

Zasada nieoznaczonoSci Heisenberga

Postulat o stanie uktadu kwantowego

Postulat o reprezentacji wielko$ci mechanicznych

Postulat o ewolucji w czasie stanu uktadu

Postulat o interpretacji wynikéw pomiaréw w mikroSwiecie

. Postulat o spinie w mechanice nierelatywistyczne;j

. Postulat o symetrii funkcji falowej

. Model czastki swobodne;]

. Model czastki w studni potencjatu

. Model zjawiska tunelowania przez barier¢ potencjatu
. Model oscylatora harmonicznego

. Model rotatora sztywnego i swobodnego

. Model dwoéch czastek oddziatywujacych kulombowsko — atom wodoru
. Metoda wariacyjna

. Hamiltonian dla zadanego uktadu

. Metoda Ritza

. Rachunek zaburzen

. Wyznacznik Slatera

. Metoda Hartree-Focka

. Metoda SCF

. Metoda Hartree-Focka-Roothana
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Jednoelektronowe funkcje bazowe stosowane w metodzie Hartree-Focka

Jednoelektronowe bazy funkcyjne

Hierarchia funkcji wystepujacych w metodzie Hartree-Focka
Przyblizenie jednoelektronowe

Przyblizenie adiabatyczne

Przyblizenie Borna-Oppenheimera

Radialne réwnanie Schrédingera

Probabilistyczna interpretacja kwadratu modutu funkcji falowej
Porzadnos$¢ funkcji falowej

Reguty tworzenia operatoréw kwantowomechanicznych
Radialna ggstos¢ prawdopodobienstwa

Zasada korespondencji

Degeneracja poziomOw energetycznych

Powstawanie wiazania chemicznego

Warunki efektywnos$ci tworzenia orbitali molekularnych
Energia korelacji

Twierdzenie Koopmansa

Parametry krzywej energii potencjalnej czasteczki dwuatomowej, energia drgan zerowych

Obliczanie czgstosci harmonicznych przej$¢ oscylacyjnych, Hessian

Rozktad Boltzmanna, termodynamiczna funkcja rozdziatu
Modelowanie reakcji chemicznej

Metoda oddziatywania konfiguracji

Metoda Mgllera-Plesseta

Metoda sprzezonych klasterow

Metoda funkcjonatéw gestosci

Funkcje jawnie skorelowane

Warunek ostrza korelacyjnego



