BDU fizika fakiiltasi «Nanomateriallarin kimyavi fizikasi» kafedrasinda

tohsilin magistr pillasinds tadris olunan fonnlar vo onlarin
PROQRAMLARI

Fanlorin adlan
Fizikanin tarixi vo metodologiyasi
Atomun kvant nozoriyyasi
Atom va molekul fizikasinda yarimempirik kvantkimyavi metodlar
Atom spektroskopiyasinin osaslari
Atom va molekul fizikasinda riyazi metodlar
Molekulun kvant nozoriyyasi
Atom vo molekul fizikasinda qurulus vo xasso masalalori
Simmetriya nozoriyyasinin atom vo molekul fizikasinda tatbiqlori
Molekulyar spektroskopiyanin nazari asaslari
10. Molekulyar komokgi funksiyalar
11. Maddonin qurulusunun tocriibi todqiqat metodlari
12. Kompleks birlosmalorin molekullar:
13. Atom vo molekul fizikasinda elektron korelyasiyasinin va relyativistik
effektlorin nozors alinmasi
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Fizikanin tarixi vo metodologiyasi

Giris.
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Fizikada hesablama sistemi
Istilik haqginda asas baxislar
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Termodinamika
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. Nivo fizikasi
Kristallofizikas:
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Kvant fizikasi
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1. M.Jlaye Uctopus ¢usuku, ['oc.U3n.Tex-Teopet nuteparypsi, M. 1956
2. b.1.Cnacckuii Uctopus ¢usuku, yacts | u |, uza. MI'Y, 1964
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dlava adabiyyat

dusnuecKuii SHIUKIONEINUECKUN clloBapk, T.T. 1-5, M., 1966.

Pasputne ¢pusuku B Poccun (ouepku). 1.1-2, M., 1970, 415 c.
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3onotoB 0.A. «Jlenatomue Hayky. Kro onn? U3 3anucHbix kHmkek. 2006.
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agkrwbdE

Tartib edon: dos.S.9.Axundov
Atomun kvant nazariyyasi

Giris. Atomun qurulusu haqqinda kvant nozoriyyesinin inkisaf tarixi.

Hidrogenobonzor  atomlar  igiin  Bor-Zommerfeld  nazoriyyasi.
Zommerfeldin kvantlanma sortlorindaki inteqrallarin hesablanmasi. Dairavi va
elliptik orbitlor. Foza kvantlanmasi. Bor-Zommerfeld nazariyyasinin ¢atinliklori.

De-Broyl hipotezi. Kvant mexanikasinin yaranmasi. Sredinger tonliyi.

Morkazi sahads haorakats aid Sredinger tonliyinin hidrogenabonzaor atomlar
ticlin halli. Hidrogenabonzor atomun "gizli" simmetriyasi. Birlosmis normalanmis
Lager ¢oxhadlilori vo onlarin xassalari.

Coxelektronlu atomlar ft¢lin morkozi saho yaxinlagsmasi. Atomlarda
elektronlar arasinda Kulon "qaliq" garsiligh tasirinin nazors alinmamasi. Sorbast
elektronlar modeli. Coxelektronlu atomun elektron tobaqolori, elektron laylari vo
elektron konfiqurasiyalari. Moarkozi sahads harokot edon bir elektronun dalga
funksiyasi.

Morkazi sahs yaxinlagmasinda atomlarda elektronlarin hallar1 va spektral
seriyalar. Segmo gaydalari. Atom orbitallar1 vo onlara uygun elektron buludlari.
Elektronun spin funksiyasi vo onun xassoalori. Atom-spin orbitallari.

Elektronlarin secilmozliyi. Determinant dalga funksiyasi. Pauli prinsipi.
Elementlorin dovri sisteminin kvantmexaniki izahi. Mendeleyev codvalino goro
elementlorin valentliyinin toyini.

Determinant dalga funksiyalar1 vasitosilo matris elementlorinin
hesablanmasi haqqinda teorem vo hoyacanlanma nazoriyyssinin birinci
yaxinlasmasinda ¢oxelektronlu atomun tam elektron enerjisinin hesablanmasi.
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Qapali tobogali atomlar. Unzold teoremi. Qapali tobogolordon konarda bir
elektronu olan atomlar.

Atomun tam enerjisi liclin imumi diisturun gapali tobagolordon konarda
iki vo daha cox elektronu olan atomlara totbiqi. LS-rabito yaxinlagsmasinda
soviyyolorin elektrostatik vo spin-orbital pargalanmasinin imumi monzorasi.
Termlor vo onlarin inco qurulusu. Hund qgaydalari. Atomun elektron
konfiqurasiyasindan alinan termlorin vo onlarin dalga funksiyalarinin tapilmasi.
Termlorin enerjilorinin hesablanmasi. jj-rabito yaxinlasmasi vo bu yaxinlasmada
elektronlarin hallarinin sistemlasdirilmasi.

Ekranlagmis saho modelindo meydana ¢ixan ¢otinliklor vo onlarin aradan
galdirilmasi iiclin elektron korelyasiyasinin nazors alinmasi. Korelyasiya vurugu
daxil olan dalga funksiyalar1t metodu. Konfiqurasiya qarsiligl tasiri metodu.

ODOBIYYAT
9sas adabiyyat:

1. Konpon E., llloptiu I'. Teopust atomubix cnekrpos, M., NI, 1949, 440 c.

2. bere I'. KBanToBas Mmexanuka, M. Mup, 1965, 333 c.

3. Jlesuu E.M. Kypc Teopernyeckoii ¢pusuxu, M., Hayka, 1.2, 1973, 936 c.

4. FOmuc A.Il., CaBykumnac A.FO. MaremaTudeckue OCHOBBI TEOPUHM aTOMA.
Bunsuroc, 1977, 480 c.

5. Macumos E.9., hycejuoB NU.U., MypcoanoB T.M. MaaaoHuun rypynyury.
baxkwr, 1997, 325 c.

6. Moasimov E.O., Mirsalov T.M., Atom fizikasi, Baki, 2002, 912 s.

7. bapcykoB O.A., EnpsmeBny M.A. OcHoBbl aToMHON ¢u3uku. M3naTenbcTBo
Hayunsiit mup. 2006. c. 648

dlava adabiyyat:

1. Munkun B.U., Cumkun B.A., Munsies P.M. Teopust ctpoeHuss moiekyi, M.,
BIII, 1979, 407 c.
2. Yuncon C. DIeKTpoHHBIE KOppesiuu B Mojiekyaax, M., Mup, 1987, 304 c.

Tortib edan: dos. N.S.Nabiyev

Atom vd molekul fizikasinda yarimempirik
kvantkimyovi metodlar

Coxelektronlu sistemlorin kvant mexanikasi vo onun ¢otinliklori. Variasiya
prinsipino oasaslanan metodlar. Molekulyar orbitallar vo valent rabitolori
metodlari. Xartri-Fok-Rutan tonliklori vo ¢oxmarkazli inteqrallar. Qeyri-empirik
kvant-mexaniki hesablamalar haqqinda qisa malumat.

Yarimempirik metodlarin zoruriliyi, onlarin empirik vo nozari asaslari. p-
vo valent elektron yaxinlagsmalari. Effektiv hamilton operatoru vo lokallasmamis
kimyovi rabitolor anlayislari. Malliken-Volfsberg-Helmhols metodu. Hiikkel
metodu.
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Diferensial 6rtmo (DO). DO-nin tam vo gismon nozora alinmamasi
metodlarinda Fok operatorunun matris elementlori vo o6rtma inteqrallari.
Empirik parametrlorin komoyi ilo bir morkozli vo ikimorkazli inteqrallarin
qiymatlondirilmasi.

CNDO  metodlari, Heppert-Mayer-Sklyar  yaxinlasmasi.  Matris
elementlorinin  ionlasma potensiali vo elektrona horislik  vasitast  ilo
qgiymoatlondirilmasi. Nozori hesablanan inteqrallar, metodun {ig¢ilincii dovr
elementlori liglin toklif olunmus variantlari. Molekulun hondosi parametrlorinin,
elektrik xassolorinin va qiivva sabitlorinin hesablanmasi.

INDO metodlari. Elektronlarin spinlorinin birbasa nazors alinmasi.
Miixtalif elektron konfiqurasiyalarina aid hallarin forqlondirilmasi. Birmarkazli
inteqrallarin  Sleyter-Kondon parametrlori ilo ifado olunmasi. Ifrat inco
parcalanma sabitlorinin va spin-spin qarsiligl tasirlorinin hesablanmasi.

MINDO metodlari. Ikimorkozli matris elementlorinin  empirik
parametrlorlo  giymotlondirilmosi. Yaranma istiliyinin, NMR ekranlagsma
sabitlorinin, ionlagsma potensialinin hesablanmasi.

Ikimorkazli DO nazors alinmamasi metodlarr.

Lokallagsmis orbitallarin konfiqurasiya qarsiligl tesiri metodlari. PCILO-
metodlari.

Statistik modellar, X,-metodlari.

Yarimempirik metodlarin parametrlosdirilmasi problemlari, universalliq vo
inivarianthgq.

Totbiqi hesablama proqram paketlori haqqinda imumi moslumat.
MORAC, HYPERCHEM, AM, PM vas.

ODOBIYYAT
9sas adabiyyat

1. TTonysMIpuyeckue METOIbl pacueTa JIEKTPOHHON CTPYKTYphI, T.1,2, moj pe.

JHx. Ceran, M., Mup, 1980, 371 c.
2. Muukun B.U., Cumkun b.f., Munses P.M., Teopus ctpoeHuss Moiexyin

(amexTponHbIC 000M0uKH), M., BIII, 1979, 407 c.

3. llembenoB I''A.u np., KBantoxumuueckre MeTOIbl pacuera Mojekysl, M.,
Xumus, 1980, 255 c.

4. Nobiyev N.S. Kvant kimyavi yarimempirik metodlar. Baki. 2002. 68 s.

dlava adabiyyat:
1. KoctukoB P.P. u np., OCHOBBI TeOpeTHUECKOW opraHudecko xumuu, M.,
Hayxka, 1982, 248 c.
2. bapanoB B.M. u gp., [lporpamma pacuera 53I€KTpPOHHO-KOJEOATEIbHBIX
CIIEKTPOB MHOT0AaTOMHBIX MoJiekys, M., Hayka, 1983, 192 c.
Tartib edoan: dos. N.S.Nabiyev
Atom spektroskopiyasinin asaslari

Giris.
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Spontan vo macburi kecidlorin ehtimallari. Elektrik vo maqnit multipol
stialanmasi. Enerji soviyyalorinin va spektral xatlorin tobii eni. Sads simmetriya
novlori liglin segmo qaydalari.

Hidrogen atomunun vo hidrogenabonzor ionlarin enerji saviyyalari,
spektrlori va spektral seriyalari. Birelektronlu atomlar iiglin segmo gaydalart vo
kecidlorin ehtimallari. Enerji saviyyslorinin va spektral xatlorin inca qurulusu.

Qalovi metal atomlarinin enerji soviyyalarinin dublet qurulusu.

Atomlarin termlori. Termlorin multiplet par¢alanmasi.

Atomlarin enerji saviyyelorinin maqnit sahasinds parcalanmasi. Zeyeman
effekti. Pasen-Bak effekti. Elektron-maqnit rezonansi.

Atomlarin enrji soviyyalorinin elektrik sahasindo parcalanmasi. Hidrogen
atomu t¢iin Stark effekti. Atomlar ti¢iin imumi halda Stark effekti.

Atomlarin xarakteristik rentgen spektrlori.

Atom niivalarinin momentlari. Niiva spektroskopiyasit haqqinda anlayss.

ODOBIYYAT
9sas adabiyyat

1. EapsmieBuay M.A. ATOMHass MU MOJEKYJSIpHAs CIEKTPOCKOMUS, ATOMHas

cnektpockonusi, 2006, 416 ¢

Opum C.0., OnTudeckue cnekTpsl atoMoB, M., 1963, 640 c.

3. Co6enpman M.U., BBenenne B Teopuio aTOMHBIX criekTpoB, M.,Hayka,1977,
319¢

N

dlava adabiyyat:

1. Moacumos E.9., hycejuoB .M., Mypconos T.M., MaanoHun rypyinyiy,
baxsr1, 1997, 325 c.
2. Moasimov E.O., Mirsalov T.M., Atom fizikasi, Baki, 2002, 912 s.

Tartib edanlor: dos. N.S.Nabiyev
b/m. F.H.Pasayev

Atom v3 molekul fizikasinda riyazi metodlar

Giris.

Molekullar iiclin Xartri-Fok-Rutan tonliklorine daxil olan molekulyar
(¢coxmoarkozli) inteqrallarin tosnifati.

Kompleks vo hoqiqi sleyter funksiyalari. Onlarin xassolori. Birlogmis
normalanmis Lejandr funksiyalari. Hoqiqi va sferik funksiyalar. Onlarin
xassalori.

Bir néqtodo morkozlosmis 1ki kompleks sferik funksiyanin vo iki haqiqi
sferik funksiyanin hasilinin ayrilisi. Bu ayrilis diisturlarinda omsallarin tapilmasi.
Qaunt amsallari. Onlarin ifadasi va cadvali.

Elliptik koordinantlar. Noqtonin dekart va sferik koordinantlari ils elliptik
koordinantlar arasinda slaga. Elliptik koordinantlarda hacm elementi.
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Miixtolif noqtolordo morkozlosmis iki birlosmis normalanmis Lejandr
funksiyalarinin hasilinin elliptik koordinantlarda ayrilisi. Binomial hasil va onun
ayrilis amsallarinin Nyuton binomu omsallari ils ifadasi.
Bir noqtodo morkozlogsmis sleyter atom orbitallarimin digor ndéqtodo
morkoazlogsmis sleyter funksiyalari lizra siraya ayrilist.

ODOBIYYAT
9sas adabiyyat
1. 3anuznsk B.E. OcHoBbl Beruncautenbnoi pusuku |, |1 vacts. 2006
2. b.C.Anexcannpos, A.b.bonotun, H.I1.ITomronatite, P.1.Pakayckac,
B.K.IlyrypoB, MuororeaTpoBbie uaTerpaisl, /01-75 [en. ot 13/111-1975.
3. P.Mak-Bunu, b.Catxknud, Kpantoas mMexanuka moiekyn, M., Mup, 1972,
380 c.
4. JI.A.Bapmanosuu, A.H.Mackanes, B.K.Xepconckuii, KBanropas Tteopus
yriaoBoro MoMmeHTa, JI., Hayka, 1975, 437 c.

dlava adabiyyat:

1. AILOuuc, A.A.bangzaiituc, Teopus MOMEHTa KOJWYECTBA JIB)KCHHUS B
KBAaHTOBOM MexaHuke, BunbHroc, 1977, 470 c.
2. Msacumos E. ., Miupcsino T.M., Atom ¢usukacel, baker, 2002, 912 c.

Tartib edon: b/m. F.H.Pasayev

Molekulun kvant nazariyyasi

Giris.

Molekullarda asas horakot noévlori. Molekullar {iciin Sredinger tonliyi vo
onun holli zaman1i meydana ¢ixan riyazi ¢otinliklor. Adiabatik yaxinlasma.
Molekulda elektronlarin va niivalorin horskstinin ayrilmasi. Born-Oppenheymer
sorti. Molekullarin foza konfiqurasiyasi. Simmetrik konfiqurasiyalarin
dayanighgil. Yan-Teller teoremi.

Molekullarda elektronlarin horskati ii¢lin Sredinger tonliyi vo onu doqiq
hall etmayin miimkiin olmamasi. Molekullar {i¢iin Sredinger tonliyini hall etmok
liclin toqribi metodlar. Birelektronlu yaxinlasma. Molekulyar orbitallar metodu.
Xartrt vo Xartri-Fok tonliklori. Xartri-Fok tonliklorinde miibadils qarsiligh
tosir enerjisinin ifadasi. Kupmans teoremi. Atom vo molekulun ionlasma
potensialinin nozori hesablanmasi. Xartri-Fok tonliklorinin 6z-6ziino gorarlagmis
sahas metoduna gors halli qaydasi. Xartri-Fok tonliklorinin halli zamani meydana
cixan prinsipial ¢otinliklor. Xartri-Fok problemi {i¢iin Rutan metodu.
Molekulyar orbitallarin atom orbitallarinin xotti kombinasiyas1t (MO LCAO)
soklindo  gostorilmosi. Rutan tonliklorinin  ¢ixarilisi.  Xartri-Fok-Rutan
tonliklorinin 6z-6ziino gorarlasmis saho metodu ilo halli vo kompyiiterlordon
istifado edilmasi.  Xartri-Fok-Rutan  metoduna  asason  molekullarin
hoyocanlasma vo i1onlagsma enerjilorinin  hesablanmasi. Xartri-Fok-Rutan
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tonliklorinds  ¢oxmoarkozli inteqrallarin  meydana ¢ixmast vo onlarin
hesablanmasinin riyazi ¢otinliklori.

On sado molekulyar sistem olan H*; 1onu iigiin Xartri-Fok-Rutan
tonliklorinin ~ halli.  Birelektronlu kimyovi rabitonin kvant mexanikasi
tosovviirlorina goro i1zahi. Rabito omolo gotiron vo rabito omolo gotirmayon
molekulyar orbitallar. H*2 1onu iigiin enerjinin niivolorarast masafadon asililig vo
onun qrafiklori.

Hidrogen molekulu {i¢iin Sredinger tonliyinin Qaytler-London metodu ilo
hall edilmasi. Kovalent rabitonin yaranmasinin izahi. Kovalent rabitonin
yaranmasinda elektronlarin spinlorinin rolu. Qaytler-London metodunun
miixtolif niivali ikiatmolu molekullara totbiqi. Heteropolyar rabits. Ikiatomlu
molekullarda elektronlarin hallarmin tesnifati vo isarolonmosi. Ikiatomlu
molekullarin elektron hallarinin tasnifati. Ikiatomlu molekullarin termlarinin, bu
termlorin dalga funksiyalarinin tapilmasi vo enerjilorinin hesablanmasi.

Qaytler-London metodunun coxatomlu molekullar iclin
timumilosdirilmosi. Valent rabitolort metodu. "Limit" quruluslari vo onlarin
tapilmas1 {igiin Rumer qaydasi. Rezonans nozoriyyoesi. Valent rabitolori
metodunun benzol molekuluna totbiqi. Valent rabitolori metodunun ¢atinliklori.

Istigamatlonmis valentlik nozoriyyasi. Valent rabitolori metodunun totbiqi
ilo ¢oxatomlu molekullarda kovalent rabitolorin Oyronilmoesi. NHs vo H20
molekullarinda kovalent rabitolor. Maksimal 6rtmo prinsipi. S- vo p-rabitalor.
Atom orbitallarinin hibridlogsmasi. sp3- , Sp?- vo sp - hibridlosmalor. Atomun
valent hali. Metan, etan vo etilen molekullarinin foza va elektron qurulusu.
Kompleks birlagsmalor yaranarkon atom orbitallarinin hibridlogmasi.

Kimyavi rabitslorin novlori. Elektron buludunun paylanmasi xarakterina
gora kimyovi rabitolorin tosnifati: kovalent rabito, ion rabitosi, donor-akseptor vo
dativ rabitolor. Hidrogen rabitosi, metallik rabito.

Doymamis karbohidrogenlor {igiin p-elektronlu  yaxinlagma. Govdo
potensiali. Hiikkel metodu. Hiikkel metodunun totbigino aid misallar.
Molekullarin reaksiyaya girmok gabiliyyatinin kvant nazariyyassi. Molekullarda
atomlarin effektiv yiiklori. Rabito tortibi va sorbost valentlik. Rabito tortibi ilo
rabito uzunlugu arasinda asililiq. Molekulyar diaqramlar va onlarin qurulmasina
aid misallar. Butadien vo benzol molekullarinda effektiv yiiklorin, rabito
tortiblorinin va sarbast valentliklorin Hiikkel metoduna asason hesablanmasi.

Molekullarin kvantmexaniki hesablanmasi iigiin kimyovi fizikada istifado
olunan yarimempirik metodlar. Bu metodlardan istifado edilmasinin labiidliyii.

ODOBIYYAT
9sas adabiyyat
1. Dipunr I'., Yourep x., Kumbann JIx., Ksantosas xumus, M, NJI, 1948,
527 c.
2. Mappen JIx., Kertn C.,Texnep Hx., Teopus BanentHoctH, M., Mup, 1968,
520 c.

3. HaseimoB A.C., KBanToBas mexanuka, M., 1973, 703 c.
4. Ironuke JI., KBantoBas xumus, 1.1, M., Mup, 1976, 512 c.
5. 3arpagnuk P., Ilonak P., OcHoBHI kBaHTOBOM xumuu, M., Mup, 1979, 504 c.
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6. Crenanos H.®. KBanroBas xumusa M. 2001. c. 520
7. Maitep U. M36pannbie riaBbl KBaHTOBOW xumuu. M3matensctBo BUHOM.
2006. 384 c.
8. I'pubos JI.A., MymtakoBa C.I1. KBantoBas xumusi. Yue6uuk-M. ["apgapuxu.
1999.-390 ¢

dlava adabiyyat:

1. Munkun B.U.,Cumkun B.4., Munsies P.M., Teopust ctpoenust Mmosnekyi, M.,
BIII, 1979, 407 c.

2. lllembenos TI'.A., Vcremmiok H.A.,, Mamace BM. wu Ip.

KBaHTOBOXMMHUECKHE METOIbI pacueTa MoJiekyl1, M., Xumus, 1980, 255 c.

CoBpemeHHbIe TPOOIEeMbI KBaHTOBOM xumuu, JI., 1986, 319 c.

Macumos E.9., hycejno .., Mypconos T.M., Maniouun rypyiyiy,

baxkwr, 1997, 325 c.

B w

Tortib edanlar: dos. N.S.Nabiyev
b/m. F.H.Pasayev

Atom vd molekul fizikasinda qurulus vo xassa masalalari

Giris.

Kristallografiyamin osaslari. Sado simmetriya elementlori. Kristallarin
hondasi tasviri. Kristallarin tosviri. Kristallarin tosnifati: kristallarin sinqoniya va
siniflora boliinmasi.

Rentgen qurulus tohlili. Rentgen stialarinin atomdan vo sado gofasdon
sopilmasinin kinematik nozoriyyesi. Intensivliyin ifadesine daxil olan vuruglar:
qurulus amplitudu, Lorens vurugu, temperatur vurugu, atom amplitudu vo
udulma vurugu.

Elektronoqrafiyanin ssaslari.

Elektron siiasinin neytral atomdan sopilmasi.

Orta vo agir atomlardan sopilmado elektron siiasi iiglin atom amplitudu.

Tondan sopilma. Qurulus amplitudu. Temperatur faktoru.

Ideal monokristaldan sopilmods intensivlik. Mozaik monokristaldan
sopilmads intensivlik. Teksturadan sopilmonin intensivliyi. Polikristaldan
sopilmonin intensivliyi. Elektronogramlarin névii vo handasi nozariyyasi.

Elektronlarin atomdan sopilmosinds inteqral xarakteristikalari. Xisusi
hallar ii¢iin atom amplitudu.

Molekullarin foza qurulusu vo onun tocriibi iisularla toyin edilmasi ii¢iin
olavo metodlart: rentgen qurulus analizi, NMR, EMR, [Q, ID vo s.
Konformasiya, izomer, konfiqurasiya anlayislari. Daxili firlanma vo dénmo
1izomerliyi. Molekullarin foza qurulusunu toyin edon qarsiligh tosirlor. Qeyri-
valent, elektrostatik vo torsion qarsiligh tosirlor. Hidrogen rabitasi, hidrofob vo
hidrofil qlivvalar.

Molekullarin elektrik xassolori. Dielektrik niifuzlugu. Molekullarin
polyarizalonmasi. Bor atomunun polyarizolonma omsalinin hesablanmasi. Polyar
vo geyri-polyar molekullar. Atom vo molekullarin dipol momentlori vo onlarin
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toyin olunmasi metodlari. Hoyacanlagsma nazariyyasinin komoyi ilo atomlarin
polyarizalonms amsallarinin hesablanmasi.

Molekullarin maqnit xassalori. Atom vo molekullarda para- vo
diamaqgnetizm. Molekullar vo radikallar maqnit sahasindo. Maqnit rezonansi.
Kompleks birlogsmalorin maqnit xassalori. Magnitooptik hadisalar.

Makromolekullarim  qurulusu  vo  fiziki  xassolori.  Monomer.

Polimer.Polimerlorda  konformasiya masalolori. Polimerlorin  tistmolekulyar
guruluslari. Polimerlorin biikiilmasinin termodinamikasinin imumi masalalori.
Polimer kompozisiyalar. Polimerlords vo onlarin ssasinda alinmis mikro- va
nanokompozisiyalarin aktiv xassalori.
Elektretlor. Elektretlorin tiplori vo alinma dsullari. Homo- vo hetero vyiiklor.
Elektretlorin yasama miuddstlori vo todqigat tsullari. Pyezo- vo piroelektrik
effekti. Pyezoelektriklorin gurulusunun VA xassalarinin todqiqi
tsullari.Piroelektriklor. Xotti vo geyri-xotti piroelektriklor. Dielektriklorin
oyranilmasinin relaksasiya tisullari. Amin tursulari. Peptidlor. Ziilallar.

Makromolekullarin elektron vo foza qurulusunun nazori iisullarla todqiq
edilmosi. Empirik, geyri-empirik vo yarimempirik metodlar.

Molekulyar mexanika. Makromolekullarin foza qurulusunun morhalsli
tisulla 6yroanilmosi.

ODOBIYYAT
9sas adabiyyat

[Munckep 3.1'., Audpaxuus snextponos, M., 1949, 404 c.

®nunt E.E., Hauana kpuctramnarpoduu, M., 1952, 242 c.

Baiinmreiin b.K., CtpykrypHas anekrponorpadus, M., 1956, 314 c.
Kuraiiropoackuii A.U., Teopust ctpykTypHOro ananusa, M., 1958, 284 c.

. B.M.lBepenona, I.Il.PeBkeBuu Teopus paccesHuss pPEHTIEHOBCKHUX JIy4dei.
Wzn. MI'Y, 1972

6. T'ombam B. KpanTOoBas MexaHWKa MHOTO3JIEKTPOHHBIX cuctem, M., NI,
1972, 276 c.

8. Bonkenmreitn M.B., Ctpoenue u puszndeckue cBoiicTBa Mojekyi, M., uza. AH
CCCP, 1955, 638 c.

9. [Hamesckuit B.I'., Koudopmamnus opranmdeckux monekyn, M. Xumus,

1982,272c.

agkrwbdE

dlava adabiyyat:

1. beixoB I'.B., DnekTpoHHBIE 3apsiibl CBI3€H B OPraHUYECKUX COCTUHEHUSX,

M., u3n. AH CCCP, 1960, 178 c.

2. Ilon pen. B.H.Kyne3uneBa., OcCHOBBI (pU3UKHU U XUMUU TIOJUMEPOB, M..BhICIIAs

mikona 1977. 247c.

3. Cecnep, Dnexrpets, M. 1984, 358 c.

4. W.II. Cy3ganeB. OuU3MKO-XUMHS HAHOKJIACTEPOB, HAHOCTPYKTYp H
HaHoMarepuanoB. Mocksa, 2006 589c.
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Tortib edonlor; dos. M.9.Ramazanov
dos. S.9.Axundov

Simmetriya nazariyyasinin atom vd molekul fizikasinda tatbiglori

Giris.

Simmetriya nazoriyyssinin atom vo molekul fizikasinda rolu. Simmetriya
cevrilmalarinin novlari.

Simmetriya ¢evrilmalori qrupu. Qrupun torifi. Qrupa aid misallar. Abstrakt
qruplar. Qrup tizra siirisma. Alt qruplar vo onlara aid misallar. Laqranj teoremi.
Qosma elementlor va siniflor. Invariant alt qruplar. Faktor-qrup. Izomorfizm va
homomorfizm.

Atom vo molekullara aid simmetriya cevrilmalori qruplari. Yerdayismolor
grupu. Ugdlgiilii firlanmalar qrupu (sferik-simmetriya qrupu). Aksial simmetriya
cevrilmalari qrupu. Noqtavi qruplar vo onlarin tosnifatr.

Simmetriya qruplarinin tosvirlori. Tasvirin bazisi vo dlgiisii. Cevirmo matrislori
vo onlarin xarakterlori. Gatirilo bilon vo gotirilo bilmoyan tasvirlor. Oxsar
cevirmo. Requlyar tosvir vo ona aid misallar. Tosvirlorin birbasa hasili.
Tosvirlorin  simmetrik vo antisimmetrik hasillori. Tasvirlorin  ortoqonalliq
xassalari. Tosvirlorin xarakterlori vo onlarin xassalari.

Tasvirlorin gotirilmasi. Sur lemmalari. Gatiron matris vo onun qurulmasina
aid misallar.

Qruplarin gotirilo  bilmayan tosvirlori. Bozi qruplarin  gotirilo  bilmayon
tosvirlorinin matrislorinin tapilmasi. Gotirilo bilmoyon tosvirlor vo atom vo
molekullarin termlorinin tasnifati. Matris elementlori {igiin secma qaydalari.

Atom vo molekullarin kompiiter vasitosilo kvantmexaniki hesablanmasinda
simmetriya nozoriyyosinin totbiqino aid misallar: BHs, NHiz, CsHs vo s.
molekullarin enerji saviyyalarinin vo molekulyar orbitallarinin tapilmasi.

ODOBIYYAT
9sas adabiyyat

1. Jlawnmay JI.J., Jludmun E.M., KBantoBas mexanuka, M., Hayka, 1974, 752 c.
2. bonorun A.b., Crenanos H.®., Teopus rpynn u ee NpUMEHEHHE B KBAHTOBOM
MexaHuke Mmosiekyn, M., Hayka, 1973, 227 c.
3. b.JI.Ban aep Banen. Meroa Teopuu rpyIi B KBAaHTOBOM MeXaHUKH. 232 ¢
Mxeck.PXJI. 1999.
dlava adabiyyat:

1. ®nappu P., KBanToBas xumusi, M., Mup, 1985, 472 c.
2. AmunoB JL.K. Teopust cummerpuu. 2002. 192 c
3. bankep @., Uencen 1. CummeTpust monekyn u cnekrpockomnus 2004. 768 ¢

Tortib edonlor;: b/m. M.R.Vahabova
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Molekulyar spektroskopiyanin nazari asaslar

Giris.

Molekulun enerjisinin elektron, rags va firlanma enerjilorinin comi soklinda
gostorilmasi. Molekulyar spektrlorin asas novlori. Molekulun elektron enerjisinin
niivolorarasi masafalordon asililigl. Potensial ayrilari vo potensial sathlari.

Molekullarin elektron spektrlori. Zolaglar vo onlarin qurulusu. Frank-
Kondon prinsipi.

Molekullarin rogslori. Ikiatomlu molekullarin rags spektrlori. Ikiatomlu
molekullarin spektroskopik parametrlorinin nazori hesablanmasi. Coxatomlu
molekullarin spektrlori. Segma qaydalari.

Molekullarin firlanmast vo firlanma spektrlori. Firlanma spektrlort va
molekullarin qurulusu.

Molekullarda is18in  kombinasiya sopilmasi. Kombinasiya sopilmasi
spektrlori.

Molekullarin qurulus vo xassalorinin spektroskopik tadqiqat metodlar.

ODOBIYYAT
9sas adabiyyat

1. EnpsmieBua M.A. AToMHas U MOJICKYJSIpHAsI CIIEKTPOCKOTHUST MoeKyspHast
cnektpockonust 2006, 528 ¢
2. EnpsimieBny M.A. ATOMHas W MOJICKYJISIpHAs CIEKTPOCKOTIHS, OOmue

Bonpockl ciektpockonuu 2006. 240 ¢
3. ®pum C.3., Ontuueckue crnekTpsl atomoB, M.-JI., Hayka, 1963, 640 c.
4. CobGenpMman M.U., BBenenue B Teoputo aTOMHBIX ciekTpoB, M., Hayka, 1977,
319c.

dlava adabiyyat:

1. Macumos E.9., hycejuoB .M., Mypconos T.M., MangioHuH rypyiyiy,
baxkwr, 1997, 325 c.

2. bankep @., CuMmmMmeTpusi MOJIEKYJ U MOJIEKYJIApHas criekTpockonusi, M., Mup,
1981, 451 c.

Tortib edanlor: dos. N.S.Nabiyev
b/m. F.H.Pasayev

Molekulyar komokgei funksiyalar

Giris

Xartri-Fok-Rutan (XFR) tonliklorino daxil olan ¢oxmorkazli inteqrallarin
hesablanmasi metodlar1 hagqinda imumi molumat.

Molekul fizikasinda istifadoe olunan An(P),Bn(b),QOxndp,t)  komokei
funksiyalari. Onlar iigiin rekurent vo analitik diisturlar.

PDF created with pdfFactory Pro trial version www.pdffactory.com



http://www.pdffactory.com
http://www.pdffactory.com

12

XFR tonliklorino daxil olan birmorkozli 6rtmo, kinetik enerji vo niivaya
cazibo inteqrallarinin analittk hesablanmasi. Birmorkozli ikielektronlu
inteqrallarin hesablanmasi tigiin analitik ifada.

XFR tonliklorina daxil olan ikimorkozli inteqrallarin  elliptik
koordinantlarda hesablanmasinin daha olverisli olmasi. Koordinat sisteminin
Eyler bucaqglar1 godor firlanmasi zamani kompleks vo hoqiqi sleyter atom
orbitallarinin ¢evrilmoasi diisturlari. Bu ¢evrilmonin amsallari, iimumilosmis sferik
funksiyalar. Onlarin ifadasi vo cadvallori. Eyler bucaqlarinin molekulu taskil
edon atomlarin dekart koordinatlar: vasitasils toyin olunmasi.

XFR tonliklorino daxil olan ikimorkozli 6rtmo, kinetik enerji vo niivaya
caziba inteqrallari li¢iin analitik ifadslor alinmasi.

XFR tonliklorino daxil olan iki-, tl¢- vo dordmorkozli ikielektronlu
inteqrallarin vo iigmorkazli niivays cazibs inteqrallarinin hesablanmasi {igiin
sleyter atom orbitallarinin  digor noqtodo morkozlogsmis sabit eksponentli sleyter
funksiyalar1 lizro ayrilis1 diisturundan istifado olunmasi. Bu ayrilisin omsallari
ticlin analitik ifads tapilmasi. Homin ayrilisin yigilma xassslorinin arasdirilmas.

ODOBIYYAT
9sas adabiyyat

1. Mak-Buau P., Carxwmd b., KBanroBas mexanuka monekyna, M., Mup,
1972,380 c.

2. AnekcanapoB b.C., bonotun A.b., [Tommtonaiite H.I1., Pakayckac P.1.,
[Iyrypos B.K., MHorouenTpossie unrerpaisl 701-75 nen. ot 13/111-1975.

3. Bapmanosuu JI.A., MackaneB A.H., Xepconckuit B.K., KBanrosas Tteopus
yriaoBoro MoMmeHTa, JI., Hayka, 1975, 437 c.

dlava adabiyyat:

1. FOmuc A.Il., banmzaiituc A.A., Teopuss MOMEHTa KOJUYECTBA JBI)XCHHUS B
KBAaHTOBOM MexaHuke, BunbHroc, 1977, 470 c.
2. 3amusnsak B.E. OcHoBbl Beruuciautensuoi ¢pusuki |, |1 vacts. 2006

Tartib edonlor: b/m. F.H.Pasayev

Maddanin qurulusunun tacriibi tadqiqat iisullar

Elektron, tunel vo atom qiivvat mikroskopiyasinin fiziki asaslari. Luminsent
analiz. Foto-, termo-, elektrotermoluminsensiya iisullari.

Nanoquruluslarin  yranilmesinin  difraksiya tsullari. Xisusi miigavimat,
yiiriklik, sorhoddo hal sixligimin todqiqi, interferometriissulu ilo nazik tebagolorin
totqigi. Sothin éyranilmosinin xiisusiyyatlori. Zond mikroskoplari.

Rentgen qurulus tohlil metodu.
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Polikristal maddslordon rentgenoqramlarin alinmast vo indekslosdirilmasi.
Elementar 06zoyin Olgiilorinin  doqiq toyin edilmasi. Kristal 6lgiilorinin
rentgenoqrama tosiri. Rentgenoqramda xattlorin intensivliyi.

Monokristallarin rentgen qurulus tohlili: Laue rentgenoqramlari. Firlanma
va rags monoxromatik rentgenoqramlar tisulu.

Interferensiyanin sénmo qanunlari vo kristalin simmetriya elementlori.
Kristalin atom qurulusunun tayin edilmasi ardlicilligr.

Elektronoqrafiya metodu.

Nazik kristal tobagalorin alinmasi texnologiyasi. Elektronoqraf. Polikristal
nazik l6vhalordon elektroqramlarin alinmasi vo indekslosdirilmasi. Monokristal
nazik tobogolordon elektronoqramlarin alinmasi vo  indekslosdirilmosi.
Elektronoqramlara goro kristalin foza qofosinin sabitlorinin toyin olunmasi
tisullar1. Foza gofosindo atomlarin koordinatlarinin hesablanmasi.

Sperktroskopik tadqiqat tisullari.

Maddonin qurulusunun osas todqigat tsullari. Atom vo molekulyar
proseslora uygun spektral oblastlar. Optik spektroskopiya. Ultra bondvsoyi vo
goriinon is1q spektroskopiyasi. Infraqirmizi (IQ) spektroskopiya. Mikrodalga
spektroskopiyasi. Kombinasiya sopilmosi spektroskopiyasi. Niivo maqnit
rezonanst (NMR) spektroskopiyasi. Proton maqnit rezonanst (PMR). Niivo
kvadrupol rezonansi (NKR) spektroskopiyasi. Elektron paramaqnit rezonansi
(EPR) spektroskopiyasi. Rentgen spektroskopiyasi. Qamma spektroskopiyasi.
Fotoelektron vo rentgenelektron spektroskopiyasi. Kiitlo spektroskopiyasi.

AASABUUNAT
9sas adabiyyat

1. ®nunr E.E., Hayano kpucrtamiorpdun, M., 1959, 242 c.

2. bokuii I'.Bb., Tlopaii-Komun M.A., PenreHoctpykTypHblii ananus, T.1, M.,
1964, 489 c.

3. Buikos JI.B., Ileatun FO.A., ®usndeckre MeTOIbl HCCIEIOBAHUS B XUMHH,
M., BIlI, 1987, 367 c.

4. Macuos E.O., HyBo maruut pe3onancsl, bakel, B/IY nompujjatsr, 1993,

5. Muponos B.JI., OcHOBBI CcKaHUpYIOIIEH 30HAOBOW MHUKpOcKonuu, MockBa
2004. 143c.

6. Y.Ilyn, ®.Oyenc., Hanorexnomnorun Mocksa 2004, 327c.

7. .I1. Cy3naneB. ®U3NKO-XUMHUS HAHOKJIACTEPOB, HAHOCTPYKTYpP U HaHOMATe-
puanoB. Mocksa, 2006 589c.

9sas adabiyyat

1. Macumos E.9., hycejno N.U., Mypcanos T.M., Manns rypynyuy, baksr,
1997, 325 c.

Tortib edonlor;: dos.M .9.Ramazanov
dos. S.9.Axundov
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Kompleks birlosmalarin molekullarn

Kompleks birlosmolor (KB). KB-in ilk Verner nozoriyyasi. Koordinasiya
nozoriyyasinin osaslari: morkozi atom vo ligandlar, xarici va daxili tobogo (sfera,
ortiik), koordinasiya odadi, kompleks niivasi, niivonin yiikii, asas vo yan (alava)
valentlik. Ligandlarin dentantligi. KB-do kimyovi rabitalorin tabioti. Moarkazi
atomun (ionun) ligandlarla elektrostatik vo kovalent qarsiligl tosirlorinin tobioti
(gulgasma).

Luisin tursu va asas anlayisi. KB-in Verner vo miiasir tosnifati. Asagispinli
vo yiiksok spinli komplekslor. Oktaedrik, tetraedrik vo kvadratik komplekslordo
morkazi atomun orbitallarinin hibridlogmasi.

Kristal sahasi nozoriyyesinin (KSN) osaslari. Oktaedrik, tetraedrik vo
kvadratik  komplekslorin kristal sahosindo morkozi atomun d-orbitallarinin
parcalanmasi. Ciitlosmo vo parcalanma enerjilori. Giiclii vo zaif sahoali ligandlarin
omalo gotirdiyi oktaedrik vo tetraedrik komplekslorin gorarlagsma enerjilorinin
doyigmasi. Parcalanma komiyyatinin KB-nin rongi ilo alagasi. KSN-na goro KB-
nin magqnit xassalorinin izahi. Ligandlarin spektrokimyavi ardicilligi. KSN-na
goro normal vo donmdis spinellorin 1zahi. Yan-Teller effekti.

Ligand sahosi nozoriyyesi (LSN). Enerji diaqrami, donor akseptor
rabitosi. LSN-do parg¢alanma komiyyati. Rabito yaratmayan orbitallar. Morkozi
atomun d-elektronlarinin ligandin sorbast (rabito yaratmayan) orbitallar1 ilo
dativ garsiligh tesir imkanlari. KB-nin tadqiqinds, valent rabitolori metodunun,
KSN vo LSN-nin imkanlarinin miigayisasi.

Uzvii vo qeyri-iizvii polidental ligandlarin KB-ri. Amintursu vo metla
elementli KB-lor. Helatlar. Cugayevin dovrii qaydalari. Klasterlor va ¢ox niivali
komplekslor. Klatratlar. Supramolekulyar birlogsmalar.

KB-nin dayaniqliq sabiti. Dayaniqliq sabitinin morkazi ionun yiikiindan,
radiusundan vo elektron konfiqurasiyasindan asililigi. Kinetik labil vo otalothi
komplekslor. 9talatli sistemlorin handasi va optik 1zomerlari.

Cernyayev effekti.

Tobiotdo KB-in rolu: fermentlor, xlorofil, hemoglobin va s.

KB-in texnoloji proseslords, tibbda vo kond tosoriiffatinda istifadasi.

Ucucu KB-lor va onlarin geyri-iizvi sintezds rolu.

ODOBIYYAT

=

banbxaysen K., Benenue B Teoputo nons guranaos, M., Mup, 1964, 360 c.

2. bepcykep W.b., CrpoeHne u CBOWCTBA KOOPAMHAIIMOHHBIX COEIUHEHUHU.
Beenenue B Teoputo, JI., Xumus, 1971, 312 c.

3. bepcykep W.b., DnekTpoHHHOE CTPOCHHME U CBOMCTBA KOOPAMHAIIMOHHBIX
coenuHeHuii. Brenenue B Teopuro, JI., Xumus, 1976, 352 c.

4. Kantop Y., lumnep I1., buopuzudeckas xumus, 1. 3, M., Mup, 1985, 496 c.

Tortib edon: dos. N.S.Nabiyev
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Atom vd molekul fizikasinda elektron korelyasiyasimin
vo relyativistik effektlorin nozors alinmasi

Giris.

Elektron korelyasiyasinin nazars alinmasinin zaruriliyi.

Atom vo molekullarda elektron korelyasiyasinin iki novii: Fermi vo Kulon
korelyasiyalari. Xartri-Fok metodunda nozoro alinan vo nozoro alinmayan
korelyasiya. Korelyasiya enerjisi.

Elektron korelyasiyasini nozors almaq {giin istifado olunan metodlar
haqqinda imumi molumat. Hilleras metodu. Ceyms-Kulic metodu.
Coxkonfiqurasiyali garsiligl tesir metodu vo onun ¢atigmayan cohatlori.

Korelyasiya vurugu daxil olan (korelyasiyalanmis) dalga funksiyalar
metodu. Bu metod vasitasilo atom vo molekullarda ikielektronlu korelyasiyanin

nozors almmasi. 1+Q a,r” kimi korelyasiya vurugu daxil olan dalga funksiyas:
p

vasitasilo atom vo molekullarin tam elektron enerjisi tiglin iimumi ifads. Bu
ifadoyo daxil olan rf(k3 0) korelyasiya vuruglu molekulyar inteqrallarin
tosnifati.  Homin inteqrallarin  sleyter funksiyalar1 bazisinds analitik
hesablanmasi.

Atom vo molekullarda ikielektronlu korelyasiyanin korelyasiyalanmis
dalga funksiyalar1 vasitasilo nozora alinmasina aid misallar.

Hidrogenobonzor atomlarin relyativistik nazariyyasi. Kleyn-Qordon tonliyi.

Enerji soviyyalorinin inco qurulusu. Spin-orbital qarsiligh tosir. Inco
qurulus sabiti. Lemb siirlismosi. Elektronun kiitlosinin onun siirotindon asili
olmasinin nozars alinmasi. Breyt-Pauli Hamilton operatoru.

ODOBIYYAT

1. bere I'., Conmurep 3., KBaHTOBas MexaHWKa aTOMOB C OJHUM H JAByMs
anexktpoHamu, M., ®M, 1960, 562 c.

Maxk-Bunu P., Carknud b., KBantoBas Mexanuka mosiekysi, M., Mup, 1972, 380c.
VYuncon C., DeKTpoHHBIC KOppEsUK B MosieKynax, M., Mup, 1987, 304 c.
Ab6openkoB U.B., bpatuies B.®., Tynyo A.B., Hauana kBantoBoM xumuu, M.,
BIII, 1989, 203 c.

~wN

Tartib edon: b/m. F.H.Pasayev
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