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DALYKO (MODULIO) APRASAS

Dalyko (modulio) pavadinimas lietuviy kalba

Dalyko (modulio) pavadinimas angly kalba

Kodas

Kvantiné chemija

Quantum chemistry

Déstytojas (-ai)

Padalinys (-iai)

Koordinuojantis: Kestutis Aidas

Chemijos ir geomoksly fakultetas, Chemijos institutas

Kitas (-i): Naugarduko 24, LT-03225 Vilnius
Studiju pakopa Dalyko (modulio) tipas
Pirmoji Privalomasis

Igyvendinimo forma

Vykdymo laikotarpis

Vykdymo kalba (-0s)

Auditoriné

3 (rudens) semestras

Lietuviy

Reikalavimai studijuojanciajam

ISankstiniai reikalavimai: Bendroji chemija, Matematika
I/11, Fizika I

Gretutiniai reikalavimai (jei yra):

Dalyko (modulio) apimtis Visas studento darbo Kontaktinio darbo Savarankisko darbo
kreditais kravis valandos valandos
5 134 64 70
Dalyko (modulio) tikslas: studiju programos ugdomos kompetencijos
Dalyko tikslai:

e supazindinti su kvantinés mechanikos teorija bei pagrindinémis jos koncepcijomis
e supazindinti su kvantmechaniniais modeliais, kurie placiai taikomi chemijoje molekuléms ir jy elgsenai

aprasyti
e suformuoti kvantinés mechanikos pagrindy taikymo igiidzius
Programos
numatomi . G Studij - :
umatormi Dalyko (modulio) studijy siekiniai ucyy Vertinimo metodai
studijy metodai
rezultatai
Studentai jgis bendrosios kvantinés mechanikos teorijos
pagrindus bei susipazins su svarbesniais jos taikymais .
N . . . Paskaitos,
molekuléms ir jy elgsenai apibidinti. Studentai gebés: . . . .
. . .. ey . . . seminarai, Kolokviumas ir
e interpretuoti cheminius reiskinius pasitelkiant v . “
. . . savarankiskas | egzaminas rastu
kvantinés mechanikos koncepcijas darbas
e  spresti kvantinés chemijos probleminius
uzdavinius




Temos

Kontakt. darbo valandos

Paskaitos

Seminarai

Pratybos

Visas kontakt. darbas

ILab. darbai
Praktika

SavarankiSkas darbas

SavarankiSky studijy laikas ir

uzduotys

UZduotys

1. Kurso apzvalga

—_

2. Kvantinés mechanikos formalizmas:
banginé¢ funkcija ir jos prasmé,
superpozicijos principas, standartiniai
reikalavimai, operatoriai kvantinéje
mechanikoje, fizikiniy dydziy
vidurkiai, tikriniy ver¢iy lygtis, tikriniy
funkcijy ortogonalumas, operatoriy
komutatorius, bendroji ir stacionarioji
Srédingerio lygtys, statisting kvantinés
mechanikos interpretacija, Haizenbergo
neapibréZztmo  principas,  judéjimo
integralai,  kvantinés = mechanikos
postulatai, bra-ket formalizmas.
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Literatiiros skaitymas,

sprendimas

uzdaviniy

3. Paprastosios kvantinés sistemos I:
laisvos dalelés judéjimas, daleliy
sklaida nuo potencinés energijos
barjery, tuneliavimas, dalelé potencinés
energijos duobéje, harmoninis
osciliatorius.

12

12

Literattiros
sprendimas

skaitymas,

uzdaviniy

4. Judesio kiekio momento teorijos
pagrindai: judesio kiekio momento
operatoriai ir jy komutaciniai sarysiai,
operatoriy L ir L, tikrinés vertés bei
tikrinés funkcijos, operatoriai L, ir L,
judesio kiekio momento operatoriy
matriciniai elementai

Literattiros
sprendimas

skaitymas,

uzdaviniy

5. Paprastosios kvantinés sistemos II:
dalelés sukimasis plokStumoje ir
trimatéje erdvéje, kietasis rotatorius.

Literattiros
sprendimas

skaitymas,

uzdaviniy

6. Vandeniliskieji atomai: Srédingerio
lygtis ir jos sprendiniai, atominés
orbitalés, energijos lygmenys,
spektroskopija, elektroniniy  Suoliy
atrankos taisyklés.

10

12

Literattiros
sprendimas

skaitymas,

uzdaviniy

7. Mikrodaleliy sukinys

Literattiros
sprendimas

skaitymas,

uzdaviniy

8. Daugiadaleliy sistemy kvantinés
mechanikos pagrindai: operatoriai ir
Srédingerio lygtis, tapatingosios
dalelés, Paulio principas, Sleiterio
determinantas, atomy elektroninés
konfigtracijos, periodiné cheminiy
elementy lentelé.

Literattiros
sprendimas

skaitymas,

uzdaviniy

Viso:

32

32

64

70

Vertinimo strategija Svoris
proc.

Atsiskaitymo

laikas

Vertinimo Kkriterijai

Kolokviumas 50

Semestro metu

Teorijos klausimai atsakyti ir uzdaviniai i§spresti (rastu)

Egzaminas 50

Sesijos metu

Teorijos klausimai atsakyti ir uzdaviniai i§spresti (rastu)




Autorius Leidimo | Pavadinimas Periodini | Leidimo Prieiga internete
metai o leidinio | vieta ir ar VU bibliotekoje
Nr. leidykla
ar
leidinio
tomas
Privalomoji literatiira
P. Atkins, R. Friedman 2011 Molecular quantum Oxford
mechanics, 5" ed. University
Press
A. Bandzaitis, D. Grabauskas | 1975 Kvantiné mechanika Mokslas,
Vilnius
Papildoma literatiira
DJ. Griffiths 2005 Introduction to quantum Pearson
mechanics Prentice
Hall
I.N. Levine 2014 Quantum chemistry, 70 Pearson

ed.




