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1. Obiectivele cursului

Prezentarea principiilor generale al mecanioohimie cuantice. Aplicarea metodelor cuantice la
studiul unor sisteme simple, de interes pentru himrmarindu-se, in principal, dezvoltarea
modelului hidrogenoid al structurii atomigefundamentarea conceptului de orhitatomia.

2. Coninutul de baz

Cap. 1. Nauni introductive de mecanicuanti@. Ecuaia lui Schrddinger.

1.1. Introducere. Natura cuanii@ materiei. Obiectul Chimiei cuantice.
1.2. Dualismul und — corpuscul. Ipoteza de Broglie.

1.3. Principiul de incertitudine a lui Heinsenberg.

1.4. Ecuaia lui Schrodinger.

1.5. Proprietiti generale ale ectiai lui Schrodinger.

1.6. Sensul fizic al fungei de und.

Cap. 2. Aplicai ale mecanicii cuantice.

2.1. Miscarea unei particule intr-o cutie de paizin

2.2. Oscilatorul armonic liniar.

2.3. Bariera de poteal. Efectul tunel.

2.4. Miscarea unei particule subtamea unei faie centrale.

2.5. Rotatorul rigid format din dd@yparticule.

2.6. Atomul de hidrogen (hidrogenoidul).

2.7. Fundile de und (orbitalele atomice) pentru atomul de hidrogen.
2.8. Semnificaa fizica a orbitalelor atomice hidrogenoide. Aplica

Cap.3._ Formularea geneta mecanicii cuantice

3.1. Naiunea de spau liniar.

3.2. Stri si observabile.

3.3. Transforniri si operatori.

3.4. Proprietti generale ale operatorilor



3.5. Valori propriisi vectorii proprii ale operatorilor

3.6. Postulatele mecanici cuantice in formulare®itac.
3.8. Teoria reprezedrii starilor si operatorilor.

3.9. Reprezentarea de coordanéicuaia lui Schrodinger.

Cap. 4. Spinul electronic in mecanica cuanfieoria lui Dirac.

4.1. Necesitatea spinului electronic.

4.2. Teoria lui Pauli a spinului electronic. Operatde spin.

4.3. Principiul lui Pauli.

4.4. Aplicaie a principiului lui Pauli. Furt@a de und pentru starea fundamerital atomului de
heliu.

Cap. 5. Metode aproximative ale mecanicii cuardigicabile in chimia cuantic

5.1. Metoda varigonal.

5.2. Metoda perturhiglor independente de timp.
5.3. Perturb@ dependente de timp.

5.4. Reguli de sel¢ie pentru atomul de hidrogen.
5.5. Spectrul hidrogenoidului.

3. Sistemul de evaluare a studentudvaluare pe parcurs si examen final

4. Bibliografie minimal pentru curs

C. Ghirvu, ,Mecaniéa cuanti@a”, I. P. lasi, 1983

R. Daudel, G Leroy, D. Peeters, M. Sana, ,Chimiantieda”’, Ed. Academiei Romane,

Bucuresti, 1988

3. A. Szabo, N. Ostlund, “Modern Quantum Chemistrytrdduction to Advanced Electronic
Structure Theory”, Dover Publications, 1996

4. L. Pauling, E. Bright Wilson, ,Introduction to Quam Mechanics with Applications to
Chemistry”, Dover Publications, 1985

5. I.G. Murgulescu, ,Introducere in Chimia fizic- Atomi, molecule, legfura chimi@”, vol. I,

1, Ed. Academiei Romane, Bucstie1976

C. Ghirvu, ,Structui chimica”, Universitaea “Al. I. Cuza” Ig, 1973

A. Messiah, ,Mecanit cuanti@”, Ed. Stiintifica, Bucursti, 1974

I.N. Levine, ,Quantum Chemistry”, Allyn and Bacddew York, 1974
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9. Tematié seminar

Sisteme de coordonate in chimia cuantic

Studiul compodtrii unei particule intr-o cutie de poties.

Studiul oscilatorului armonic liniar.

Trecerea unei particule printr-o batiete poteral dreptunghiulag.

Operatorii momentului cinetic in coordonate polsfiexice

Studiul relaiilor de comutare ale operatoriilor momentului ¢ioe

Valorile propriisi functiile proprii ale operatorului proigei momentului cinetic pe axa z,
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8. Valorile propriisi functiile proprii ale operatorului momentului cinetit? .

9. Studiul @rtii radiale a fundei de und pentru hidrogenoid.

10.Reprezentarea grafigi interpretarea fizig a orbitalelor atomice pentru hidrogenoid.
11. Studiul reprezeidtii spinului electronic prin matricea Pauli.

6. Bibliografie seminar

1. Diverse surse de programare progircomerciale de Chimie cuaniic

2. |. Humelnicu, luliana Voicu, C. Ghirvu, M. Constar@scu, ‘Chimie cuantié - Aplicaii
generalesi probleme. Partea | — atomistit, Editura Universidtii <Al.l. Cuza> lgi, 2002,
reeditad in 2004;

3. C. Ghirvu, I. Humelnicu, Chimie cuantié - Aplicaii generalesi probleme. Partea Il —
Structuz moleculatz”, Editura Universidtii <Al.l. Cuza> lai, 2005.
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