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Pag,{er 1: OCHOBI,I HA KBAHTOBATA XVT}l4VIfl

1. KouqenryaJrur.r ocHoBn Ha KBaHToBara *"*un *{
Ilocryraru Ha KBaHroBara MexaHr4xa. Oneparopeu rpoprr,tfurngru: Oneparop Ha Xauunron.
BsrHoso ypaBHeHHe Ha lllproguurep. 3aga.ra sa ceo6oAHo ABr,rxeqa ce qacrurla. I{acrlrqa n

eAHoMepHa rroreHrlr{aJrHa {Ma. Tnrpg porarop. XapuouzueH ocrlunarop.

2. Knanrona reopufl 3a crpoexa Ha BogopoAHrrfl aroM rr BoAopoAonoAo6Hn aroMHrr
CIICTEMH

ElerrpoH n KyloHoeo floJre. Ceoficrea Ha BbJrHoBrare $ynxquu. Brluoez SyHxqraz -
op6uralu, eJreKTpoHeH o6lar. brltos n MarHrzreH MoMeHT Ha eJreKTpona. KsaHroBkr qkrcila'.

eJIeKTpoHeH crrrrH, cuun-op6urara. Aronrtlu cneKTpI{.

3. KsaHrosa reopnfl Ha MHoroeJrercTpoHHr.rre aroMu
Oneparop na Xauul:roH 3a MHoroeJreKrpoHHH aroMu. Ilpuuqun Ha Hepa3JruquMocr Ha

Mr,rKporracruuprre. Arou Ha xeflH.f,: cr,rMerpr,rqHa v arTvrcuMerpvqHa BbJrHoBa $ynxqur.
Cnefirsponu aroMHH op6uraru. Bapuaquoueu rpLIHItrI4[. Teopur Ha nepryp6aquure.
Vpaaueua.u na Xaprpra-@ox. MeroA Ha caMoc'rjrnacyBaHoro rroJre.

4, E.rexrpounn rcouQurypaqrru Ha MHoroeJIeKTpoHHIr aroMu
Ilpunquu ua llaylu. Ilpanuro Ha XyHg. BexropeH MoAeJr 3a aroMa. Cxeua na Prcen-
CoHlrpc (LS-cxerraa). CnuH-op6rrrarrHo n:aunaogeficrBlre - j-j npr:xH. MylrnnrerHocr.
Elerrpouuu xouQnrypaquu v repuone'. Erercrpouua Kopenauur. KonrfruryparlptoHHo
n:aurro.4efic'reue.

5. Morexy.nua cr.rMerprrfl.
EreNaeHrH r{ orreparlur,r Ha cuMerpr{q. Toqrorrz rpyrrr4 Ha cr{Merpr{r. Marpuullo [peAcraB.,rHe

Ha onepaqnvre Ha cr{Merpr4r. Hepasroxzut4 v pa3noxr,rMr.r rlpeAcraB.f,Hut. Ta6r.utlu c

xapaKTepr,r 3a roqKoBr4Te rpy[u Ha cr{Merpus.. CutterplrqHr{ orHacrHrrr ua op6uranzr:e.
IlpuloNeunr.
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Раздел 2: ЕЛЕКТРОННА СТРУКТУРА НА МОЛЕКУЛИТЕ. ПРИРОДА НА 

ХИМИЧНАТА ВРЪЗКА 

6. Общи положения
Общи положения за природата на химичната връзка. Приближение на Борн-
Опенхаймер. Йонна връзка. 

7. Теория на валентните връзки
Теория на валентните връзки. Хибридизация на атомни орбитали. Теория на 
локализираните електронни двойки.  Квантовохимичен резонанс. 

8. Метод на молекулните орбитали
Линейна комбинация от атомни орбитали. Припокриване на атомни орбитали. 
Молекулен йон на водорода. Метод на МО за многоелектронни системи. Класификация 
на молекулните орбитали. 

9. Емпирични методи
Метод на Хюкел. Разширен метод на Хюкел. Теория на кристалното поле. 

10. Неемпирични методи
Основни положения. Базисни функции – минимален и разширен. Методи за оценка на 
електронната корелация. 

11. Теория на функционала на плътността
Основни положения. Теорема на Хоенберг-Koн. Формализъм на Koн-Шам. 
Функционали на плътността. 

Раздел 3: СТРОЕЖ И СВОЙСТВА НА МОЛЕКУЛИТЕ 

12. Енергетичен спектър на молекулите
Електронни, вибрационни, ротационни състояния на молекулите; класификация на 
електронни състояния и електронни преходи в многоатомни молекули; теория на 
електронните спектри; интензивност на електронните преходи - диполен момент на 
прехода. Правила за отбор. Забранени преходи и роля на спин-орбиталното 
взаимодействие. Принцип на Франк-Кондон. 

13. Молекулни вибрации. Вибро-електронно взаимодействие
Молекулни вибрации и хармонично приближение. Вибрационни и ротационни 
състояния на многоатомните молекули - отборни правила за преход. Ефект на Ян-
Телерот първи род. Ефект на Ян-Телер от втори род. Статичен и динамичин ефект на 
Ян-Телер.  

14. Елементарни фотофизични процеси
Абсорбционни и емисионни спектри. Закон на Стокс. Диаграма на Яблонски. 
Излъчвателна и безизлъчвателна дезактивация. Вътрешна и интеркомбинационна 
конверсия. Време на живот на електронно-възбудените състояния. Пренос на енергия. 

15. Квантова теория на реакционната способност
Микроскопски и макроскопски характеристики на химичните процеси; квантова теория 
на елементарния акт на химичните процеси; класификация и механизъм на 
елементарните процеси; енергетични повърхности; изчисление на активиращата 
енергия; енергетична повърхност на реакция. 
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