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دانشگاه صنعتي اصفهان

دانشكده شيمي
مباني شيمي كوانتومي 
Fundamentals of Quantum Chemistry
	تعداد واحد نظري: 3
	تعداد واحد عملي: __
حل تمرين: يك ساعت حل تمرين در هفته الزامي است

	نوع درس: نظري
	پيش‌نياز: رياضي‌‌درشيمي و فيزيك پايه 2


هدف درس:
فراگيري اصول مقدماتي شيمي كوانتومي و كاربرد آنها

رئوس مطالب:
1- نارسائي‌هاي مكانيك كلاسيك و پيدايش مكانيك كوانتومي

1-1- تابش جسم سياه (تعريف جسم سياه رابطه وين، رابطه رالي و جينز)
1-1-1- رابطه پلانك، تطبيق رابطه پلانك با نتايج تجربي‌ـ پيدايش مكانيك كوانتومي

1-2- پديده فتوالكتريك
1-2-1- نارسائيهاي مكانيك كلاسيك و موفقيت نظريه كوانتومي انيشتن در توجيه و تفسير پديده فتوالكتريك.

2-2- دوگانگي ماهيت نورـ رابطه دوبروي

1-3- طيف اتم هيدوژن.
3-1- مدل اتمي بوهر براي اتم هيدروژن و يونهاي هيدروژن‌مانند.

3-2- محاسبه و تعيين موقعيت خطوط طيفي اتم هيدروژن به كمك مدل اتمي بوهر.

3–3- نارسائي‌هاي نظريه بوهرـ‌ پيدايش نظريه كوانتوم جديد با ديدگاههاي مختلف.

2- مقدماتي از مكانيك كلاسيك و رياضيات مورد نياز 

2-1- مكانيك نيوتني، لاگرانژي و هاميلتوني و قوانين مربوط‌.

2-2- دستگاههاي مختصات.
2-3- بردارها‌ـ جمع، تفريق و ضرب آنها.

2-4- اعداد مختلط‌.
2-5- بررسي حركتهاي دوراني و ارتعاشي.

2-6- عملگرها.

3-7- توابع ويژه‌ـ مقادير ويژه‌ـ معادله مقدار ويژه‌.
3- اصول موضوعه مكانيك كوانتومي

3-1 انواع متغيرهاي يك سيستم‌.
3-2 اصول موضوعه‌.
3-3- معادله شرودينگر.
3-3-1- مفهوم تابع موج‌ـ تابع حالت‌ و اربيتال‌.

3-3-2- ويژگيهاي لازم براي يك تابع موج‌.

4- كاربرد اصول مكانيك كوانتومي در مطالعه چند سيستم ساده

4-1-1- ذره آزاد در يك بعد‌.

4-1-2- ذره در جعبه يك بعدي‌ـ محاسبه تابع موج و انرژي ذره در جعبه يك بعدي به كمك حل معادله شرودينگر‌.

4-1-3- ذره در جعبه‌هاي دو بعدي و سه بعدي‌.

4-1-4- ويژگيهاي جالب و آموزنده ذره در جعبه در شيمي كوانتومي‌.

4-1-5 چندذره در يك‌جعبه.
4-2- نوسانگر هماهنگ ساده (يك بعدي)‌.
4-2-1- مطالعه نوسانگر هماهنگ ساده از ديدگاه مكانيك كلاسيك‌.

4-2-2- مطالعه نوسانگر هماهنگ ساده از ديدگاه مكانيك كوانتومي‌ـ محاسبه توابع موج و انرژي‌هاي كوانتومي نوسانگر هماهنگ به كمك حل معادله شرودينگر مربوط‌.

4-3- چرخنده صلب‌.
4-3-1- تبديل حركت دو ذره‌اي به حركت يك ذره‌اي معادل‌ـ تعريف جرم كاسته‌.
4-3-2- مطالعه چرخنده سخت از ديدگاه مكانيك كوانتوم‌ـ محاسبه توابع موج و انرژي‌هاي چرخنده‌ي صلب به كمك حل معادله شرودينگر مربوط‌.

4-3-3- اندازه حركت زاويه‌اي يك چرخنده‌.

4-4- ويژگيهاي توابع موج‌ـ توابع حالت يا اوربيتال‌هاي يك سيستم‌.

4-5- اعداد كوانتومي و نحوه پيدايش اين اعداد‌.

4-6- اصل تطابق و بررسي آن در هر يك از سيستم‌هاي بالا‌.

5- مطالعه اتم هيدروژن و يون‌هاي هيدروژن‌مانند

5-1- معادله شرودينگر براي يك يون هيدروژن‌مانند‌.

5-1-1- حل معادله شرودينگر و به دست آوردن توابع موج و انرژي‌هاي كوانتومي اتم هيدروژن‌.

5-2-2- پيدايش اعداد كوانتوم n، l و m و روابط بين آنها‌.

5-2-3- محاسبه موقعيت خطوط طيفي و نوع ايزوتوپ‌ها از روي روابط انرژي.

5-2-4- ويژگي‌هاي اربيتال‌هاي مختلف اتم هيدروژن باتوجه به تابع شعاعي و تابع زاويه‌اي‌.

5-2-5- بدست آوردن عبارت‌هاي حقيقي براي اربيتال‌هاي p، d، f ... و نام‌گذاري اين اربيتال‌ها‌.

5-2-6- شكل هندسي اربيتال‌هايs ، p و d.
5-2- كاربرد توابع موج يا توابع حالت اتم هيدروژن در بدست آوردن خواص فيزيكي اين اتم، محاسبه احتمال وجود الكترون در يك ناحيه معين از فضا و تعيين مقدار يك كميت فيزيكي براي يك حالت معين از اتم‌.

5-3- بررسي اندازه حركت زاويه‌اي الكترون اتم هيدروژن‌.

5-3-1- بررسي اندازه حركت زاويه‌اي اوربيتالي الكترون اتم هيدروژن (1)‌.

5-3-2- بررسي اندازه حركت زاويه‌اي ذاتي (اسپين) اتم هيدروژن (s)‌.

5-3-3- جهت يابي‌هاي ممكن بردارهاي l وs  و كوانتش فضائي‌.

6- ساختار الكتروني اتم‌هاي چند الكتروني و مولكول‌ها

6-1- تعريف واحدهاي اتمي‌.

6-2- عملگر هاميلتوني اتمهاي چند الكتروني‌ـ قابل حل نبودن معادله شرودينگر براي اين اتمها- بكارگيري روشهاي تقريب براي حل اين گونه معادلات‌.

6-3- معرفي و نتايج روش‌هاي وردشي و اختلال.

6-4- ذرات يكسان و اصل طرد، جدول تناوبي.

6-5- تشكيل پيوند شيميايي از نظر كوانتومي.
6-6- معرفي روش‌هاي MO و VB و نتايج آن براي H2+ و H2.
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