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Anotacija

Studiju kurss rada padzilinatu izpratni par kvantu ktmiskajiem aprékiniem un kimisko
savienojumu aprékinu metodém. Studgjosais iegilist zinasanas par molekularo mehaniku un kvantu
kimiju, kimiskajam sait€m un to kartam, elektronu sist€mu aprékinu metodém un programmam,
padzilinati par Hikela MO metodi, elektronu blivumu, dipolmomentiem, orbitalém, to tipiem un
energijam, kimisko reakciju aprékiniem, potencialas energijas virsmam un ierosinatiem
stavokliem. Macibu darbs ir orient€ts uz zinasanu pielietosanu praktiskajos darbos veicot kvantu
kimijas aprékinus, izpratnes veicinaSanu par dazadu aprékinu rezultatu atskirtbam un pielietojumu
organiskas kimijas praktisko problému risinaSana.

Merkis un uzdevumi, izteikti kompetencés un
prasmes

Studiju kursa mérkis ir attistit prasmes pielietot kvantu kimijas pieeju un izvéléties piemérotas
aprekinu metodes kadu kimisko, sintétisko un spektroskopisko problému risinasanai.

Studiju kursa uzdevumi ir:

1. Sniegt zinaSanas par kvantu kimiskajiem aprékiniem.

2. Attistit prasmi izvél&ties atbilstosu aprékinu shému un metodiku.

3. Attistit prasmi patstavigi apstradat aprékinu rezultatus un tos izvertet.

Patstavigais darbs, ta organizacija un uzdevumi

Students patstavigi veic praktiskajos darbos iegiito kvantu kimijas aprékinu rezultatu apstradi un
iegiito datu interpretaciju, noformé laboratorijas darbu protokolus un apgiist teorétisko dalu.
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NepiecieSamas priek§zinasanas

Zina$anas organiskaja kimija, vielas uzbiivé un nomenklatiira

Studiju kursa saturs
Saturs Pilna un nepilna laika Nepilna laika
klatienes studijas neklatienes studijas

Kontakt | Patstav. | Kontakt | Patstav.
stundas darbs stundas darbs

Ievads kvantu kimija. Molekulu modeli. Molekulu geometrija, saiSu garumi un lenki starp saitém. 1 0 0 0

Molekulu geometrijas noteik$anas metodes. Atomu anharmoniskas svarstibas molekula, svarstibu

amplitiida.

IepaziSanas ar programmu paketi “Hyperchem” 2 0 0

Kimisko savienojumu aprékinu metodes. Molekulara mehanika un kvantu kimija. Sredingera 1 6 0 0

vienadojuma atrisinaSanas iespgjas.

Sistémas vilnu funkcija. Borna-Openheimera tuvindjums. Energijas diskrétums absorbcijas un 1 0 0 0

emisijas procesos.

Bora atoma modelis, elektronu stacionaras orbitas. Orbitalie kvantu skaitli, magnetiskie kvantu 1 0 0 0

skaitli, spini. Vilnu mehanika. Sredingera vienadojums.

Jédziens par operatoriem, Laplasa un Hamiltona operatori. Vilpu funkcija, tas fizikala jéga. Vilnu 1 0 0 0

funkciju Ipasibas, to normgjosais faktors.

Telpiskas vilnu funkcijas sadali$ana linearas funkcijas. Orbitales, to tipi un energijas. Atomfunkcijas 1 1 0 0

un atomorbitales.

Molekularo orbitalu veidoSanas no atomarajam orbitaleém. Divcentru sisteémas. Vilgu funkcijas 1 0 0 0

divcentru sist€mai.




Variaciju metode. Heitlera-Londona tuvinajums. Hunda tuvinajums. MO metode divcentru sist€émai. 1 0 0 0

Ipasfunkcijas un Ipasvektori. Atomaro orbitalu parklasanas, parklasanas nosacijumi. 1 0 0 0

MO metozu iedalfjums. Neempiriskas metodes. Bazes funkcijas. Sleitera tipa funkcijas. Gausa tipa 1 1 0 0

funkcijas.

Rutana vienadojums, ta risinasanas shémas. Iteraciju shéma. Rutana metodes precizitate. Bazes 1 0 0 0

funkciju izmantoSana un to ietekme uz rezultatiem.

Pusempiriskas metodes, to veidoSanas principi. LKAO MO Rutana tuvinajums Hartri-Foka 1 0 0 0

vienadojumiem. Nulles diferencialas parklasanas tuvinajums (NDO).

Pusempirisko metozu iedalijums. SCF metodes. NDDO, MNDO, MNDOC, AM1, PM3, PM6 1 2 0 0

versijas. INDO, MINDO, MINDOY/3 versijas. CNDO, CNDO/2, CNDO/S, ZINDO/S versijas.

MO aprekini ar Hikela metodi. 1 2 0 0

Sai$u energijas, saiSu kartas, sai$u garumi, konjugacija un hiperkonjugacija. 1 6 0 0

Dazadu savienojumu aprékini ar Hikela metodi. 2 6 0 0

Ladina blivuma sadalijums molekula. Lokalizétas un delokalizétas MO. Degenerétas MO. 1 2 0 0

Frontalas MO (FMO). FMO teorijas pielietojums. MO perturbaciju teorija, tas pielietojums. 1 2 0 0

Kimisko reakciju aprékini. Potencialas energijas virsmas, globalie un lokalie minimumi, 1 1 0 0

konformaciju maina, aktivacijas energija, reakciju virziens.

Fotokimiskas reakcijas. Potencialas energijas virsmas ierosinatam stavoklim. 1 0 0 0

Molekulu elektrondonoro un elektronakceptoro 1pasibu novertgjums. Jonizacijas potencials. 1 2 0 0

Kupmana teoréma. Fotoelektronu spektroskopija.

Molekulu ierosinatie stavokli. Ierosinato stavoklu daba. Franka-Kondona princips. Singleta un 1 1 0 0

tripleta stavokli. Ekstinkcijas koeficients un parejas moments.

lerosinato stavoklu veido$anas un deaktivacijas celi. Ierosinata stavokla stabilitate. 1 0 0

Linearie un nelinearie optiskie efekti. Atkapes no Bugéra-Lamberta-Béra likuma. Mikroskopiska un 1 0 0 0

makroskopiska optiskas uzpémibas raksturoSana.

Molekulu vibraciju un NMR kimisko nobizu aprékini. Rezultatu ticamiba. 1 2 0 0

RHF un UHF aprékinu shému pielieto§ana. 2 0 0

Dazadu savienojumu aprékini ar pusempiriskajam metodém. 3 10 0 0
Kopa: 32 48 0 0

Sasniedzamie studiju rezultati un to vértéSana

Sasniedzamie studiju rezultati

Rezultatu vértéSanas metodes

Izprot molekularo mehaniku, elektronu sistémas, kimisko saiti, elektronu blivumu, molekularas
orbitales un to aprekinus.

Parbaudes forma: praktiskie darbi, eksamens.
Kriteriji: prot izskaidrot struktiiru kvantu
kimisko aprékinu rezultatus.

Spé&j novertet vienas vai citas pielietotas kvantu kimijas aprékinu metodikas ietekmi uz rezultatiem.

Parbaudes forma: praktiskie darbi, eksamens.
Kriteriji: novertg zinatnisko publikaciju datus
un prot salidzinat ar praktiskajos darbos
iegiitajiem.

Parzina dazadas kvantu kimijas aprékinu programmas.

Parbaudes forma: praktiskie darbi.

Kritériji: spgj izveléties piemérotu kvantu
kimijas aprékinu metodi konkréta uzdevuma
veikSanai.

Prot pielietot kvantu kTmijas programmas molekulas strukttiras aprékinu veikSanai.

Parbaudes forma: praktiskie darbi, eksamens.
Kritériji: spgj veikt prasitos aprékinus nejausi
izveletai struktiirai.

Studiju rezultatu vertéSanas kriteriji

Kritérijs % no kopgja vertejuma
Praktiskie darbi 50
Eksamena vertéjums 50
Kopa: 100
Studiju kursa planojums
Dala KP Stundas Parbaudijumi
Lekcijas Prakt d. Laborat Ieskaite Eksam. Darbs
1. 3.0 1.0 1.0 0.0 *




