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מרצה

אליאבאפרים'פרופ

סמסטר

ב

הקורסדרישות
שנה(פיזיקליתבכימיההבסיסיוהקורס')אשנה(כלליתבכימיהלקורספרטקדםדרישותזולמעבדהאין
קוונטיתבכימיההקדמההכולל')ב

הסופיהציוןהרכב
10%)אישי(הכנהשאלות
25%)אישי(המעבדהבמהלךהמדריךהערכת

25%)זוגי(מסכםדוח
15%)אישי(בחנים
25%)אישי(במעבדהאחראיהערכת

הקורסמבנה

/תאריך
שיעור'מס

השיעורתכניוהשיעורנושא
)ב"וכיומשימות,קריאהרשימת,מטלות(

,)הרצאה(חישוביתלכימיהמבוא1
,אינטרנטמשאבי,הקורסדרישות
יאןוגאוסHyperChemלתוכניותמבוא
לסטודנטיםנוסףמידע

וחישוביתקוונטיתבכימיהפשוטותלשאלותתשובות2
)הרצאה(מולקולריתלמכניקהמבוא
אינטראקטיביתהרצאה-HyperChem-למבוא

HyperChemאחלק(1'מסמעבדה('
,איטרטיביחישוב,ab-initio,אמפירייםחצי,מולקולריתמכניקהבחישובים:1'מסבוחן3

אלקטרוניתוצפיפותגלפונקצית,התכנסותמצב
)הרצאה(גיאומטריתאופטימיזציה
HyperChemבחלק(1'מסמעבדה('

,RHFבסיסערכות4 ROHFו-UHF)הרצאה(
אינטראקטיביתהרצאה-אןגאוסיקלט
אינטראקטיביתהרצאה-אןגאוסיתתפוק

')אחלק(1'מסמעבדהגאוסיאן
חישוביתבכימיהותשובותשילות5

')בחלק(1'מסמעבדהגאוסיאן
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)הרצאה(ןכלוסייאוניתוחצפיפותמטריצת6
GaussView-אינטראקטיביתהרצאה

')אחלק(2'מסמעבדהגאוסיאן
)הרצאה(MULLIKENמאנליזתכימיקשרסדר7

')בחלק(2'מסמעבדהגאוסיאן
,ROHF,בסיסערכות:2מספרבוחן8 RHF & UHF,אורביטלים,Mulliken,מטריצת

צפיפות
')אחלק(3'מסמעבדהגאוסיאן

)הרצאה(קוונטית-חישוביתכימיהבDFT-וגוף-רבותשיטות9
')בחלק(3'מסמעבדהגאוסיאן

)הרצאה(כימיתתגובהדרכיומעברמצב10
4'מסמעבדהגאוסיאן

IR-וNMRהרצאת11
5'מסמעבדהגאוסיאן

NMRספקטרום,התכנסותמצב,מעברתנקודוחישוביגיאומטרימיטוב:3מספרבוחן12
+ IR

מולקולריתדינמיתהרצאה
HyperChemאחלק(2'מסמעבדה('

מסכםשיעור.חישוביתבכימיהותשובותשילות13
HyperChemבחלק(2'מסמעבדה('

חובהקריאת
F. Jensen "Introduction to Computational Chemistry" John Wiley & Sons, 3d edition (2017)

רשותקריאת
I. N. Levine "Quantum Chemistry" Prentice Hall, 7th edition (2014)

הערות
שימושתוךבכימיהחישוביותבעיותבפתרוןבסיסיתויכולתראשוניידעלתלמידיםלהקנותזומעבדהמטרת

בשיטותאובתכנותבידעצורךאין.GAUSSIAN-וHYPERCHEM:בעולםמהנפוצותמסחריותבתוכנות
שתוכנותהיכולותהכרתעלהואהדגש.תאורטיתבכימיהעמוקידעדורשתאינההמעבדהכןוכמו,חישוב
)אלקטרוניותתכונות,אנרגטיקה,מבנה(הכימיותהתכונותבהבנתהמעונייניםלמשתמשיםמאפשרותאלה

חוקריםהםשאותןבמערכותוהתהליכים
http://www.tau.ac.il/~ephraim/complab.html:הקורסאתר
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