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1. Волновая функция частицы. Уравнение Шредингера. Квантовое 

состояние и энергетические уровни частицы.  

2. Квантовые состояния электрона в атоме. Главное, азимутальное и 

магнитные квантовые числа. Спин электрона. Принцип Паули.  

3. Структура атомов и их спектры. Электронные переходы. Правила 

отбора. Атом водорода. Многоэлектронные атомы. Синглетные и 

триплетные состояния. Спин-орбитальное взаимодействие. 

4. Теория функционала плотности. Энергия нулевых колебаний. 

Поверхность потенциальной энергии. Переходные состояния. 

Промежуточные состояния. 

5. Вариационный метод. Базисные наборы. Детерминант Слейтера.  

6. Ограниченный метод Хартри-Фока. Процедура самосогласования. 

7. Структура молекул. Приближение Борна-Оппенгеймера. Теория 

молекулярных орбиталей. Гомоядерные двухатомные молекулы. 

Гетероядерные двухатомные молекулы. 

8. Молекулярные спектры. Вращательные и колебательные спектры 

молекул. Ангармонизм. Спектры двухатомных молекул. Рамановский 

спектр. 

9. Спектры поглощения и люминесценции. Флуоресценция и 

фосфоресценция. Спектры комбинационного рассеяния. 

10. Метод ЭПР и ЯМР. 

11. Теория переходного состояния (метод активированного комплекса). 

Мономолекулярные реакции. Предел высокого давления. Теория RRKM 

(Райс- Рамспергер-Кассель-Маркус). Зависимость константы скорости 

от давления и температуры. Термическая диссоциация. 

12. Последовательные и параллельные реакции. Цепные реакции.  

13. Пиролиз углеводородных соединений. Измерение констант скоростей 

мономолекулярных реакций при высоких температурах и давлениях. 

14. Приближения Франка-Кондона и Герцберга-Теллера. 



15. Уровни энергии и колебательный спектр двухатомной молекулы. 

Потенциал Морзе. Ангармоничность колебаний. 

16. Атомно-молекулярные столкновения. Типы столкновений. Сечение 

столкновений. Распределение по скоростям и энергиям.  Распределение 

Максвелла и распределение Больцмана. 

17. Метод молекулярных орбиталей и его применение к двухатомным 

молекулам. 

18. Потенциальные поверхности электронно-возбужденных состояний. 

Переходы между состояниями. 

19.  Переходные состояния ППЭ. Путь химической реакции.  

20. Химические реакции в экстремальных условиях. Горение 

углеводородов. Диффузионные пламена. Распространение пламени. 

Взрыв. Химические реакции в межзвездном пространстве. 

21.  Потенциал ионизации и сродство к электрону. 

22.  Экспериментальные методы в физике столкновений. Источники 

атомных и молекулярных пучков. Источники электронов и ионов. 

Скрещенные пучки. Детектирование атомов, молекул и ионов. 

Масспектрометрия. 

23. Возбуждение атомов и молекул. Химическое возбуждение. 

Возбуждение электронным ударом. Фотовозбуждение. Источники 

света. 

24. Энергообменные столкновительные процессы. Поступательно-

поступательный энергообмен. Вращательно-поступательный 

энергообмен. Колебательно-колебательный энергообмен. Обмен 

электронной энергией. 

25. Химические реакции в электрическом разряде. Возбуждение атомов и 

молекул электронным ударом. Низкотемпературная плазма. 
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