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Obsah kurzu

Kvantova chemie
» kvantova teorie (mechanika) aplikovana na elektrony pohybuijici se kolem atomovych jader
* interakce atom{/molekul: potencialni energie a jeji derivace (gradienty, Hessova matice)

 dalsi vlastnosti: rozloZzeni naboje (multipdlové momenty), polarizovatelnost atom(/molekul,
pravdépodobnosti zafivych a nezarivych prechodd, ...

Problémy
* mnoho c¢astic
 elektrony (fermiony), specialni chovani v kolektivu (Pauliho vylucovaci princip)

* komplikované rovnice - numerické reseni (vypocetné narocné) - pocitace



Obsah kurzu

Nac se soustredime my?

 zakladni pojmy a metody

Cil(e)
* naucit se zaklady jazyka kvantové chemie
* komunikace s kvantovymi chemiky

e pripravenost k pouziti kvantoveé-chemickych sw balikU



Obsah kurzu

. Souhrn zakladu kvantové teorie (vinové funkce, operatory, Schrédingerova rovnice, ...)
. Moment hybnosti, spin

. Atom vodiku

. Vicecasticové systémy

. Pfiblizné metody kvantové teorie - variaCni metoda

. Priblizné metody kvantové teorie - poruchova metoda

. Atom helia

. Bornova-Oppenheimerova aproximace, nadplocha potencialni energie
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. Hartreeho-Fockova metoda
10. Metoda MO-LCAO, baze atomovych orbital, metoda VB
11. Nad ramec HF metody



Organizace kurzu

Prednasky
e prezencni

* prezentace (latka v odrdzkach, odkazy na vyukové materiadly / Wikipedii)

Cviceni
* prezencni
* (vypocetni) ukoly k teorii vylozené na prednasce

» prezentace pripravenych feseni (zadani vzdy minimalné s tydennim predstihem)



Literatura

,Povinna“

* poznamky z prednasek (prezentace)
* odkazy k jednotlivym tématim v prezentaci

Povinna (EDISON)

» Skala, L. Kvantova teorie molekul, Karolinum, Praha 1995
* Pilar, F. L., Elementary Quantum Chemistry, McGraw-Hill, New York 1990
+ doplnék
* Slavi¢ek, P. a kol., Kvantovd chemie: prvni &teni, VSCHT Praha, dostupné online

Doporucena

» Formanek, J. Uvod do kvantové teorie | a I, Academia, Praha 2004
* Fong, P. Elementary Quantum Mechanics, World Scientific, Singapore 2005
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Komunikace, konzultace, ...

Hlavni komunikacni kanal(y)

* prezentace (prednasky i cviceni) na webu predmétu
(https://homel.vsb.cz/~kal0063/vyuka kvch.htm)

* rozeslu véem e-mailem (pfipadné pies maj oficialni web VSB-TUO)

Konzultace
e prednasky, cviceni
e e-mail

* hromadné/individualni konzultace (dle domluvy)
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Uzavreni kurzu

EDISON

e vypracovani projektu a jeho prezentace, ustni zkouska

Zapocet
e ,, vypracovani projektu” = vyreseni (3 — 4) zadanych uloh a predvedeni reseni na cviceni
(max. 40 bod)

e pripadné dalsi ukoly

Zkouska
* Ustni zkouska (3 otazky po 20 bodech, komentar k prezentacim)



RUzné

* predpokladané vypadky vyuky
e 5.3.—Kariéra+ (samostudium, pro zajemce vyuka beze zmény)

.« ???



