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I. Fanning mazmuni

Fanni o‘qitishdan maqsad - talabalarda kvant kimyoviy muammolarni
xal qilish, kimyoviy bog’ni kvant mexanik nuqtai nazardan asoslash, valent
bog’lar, molekulyar orbitallar va Xyukkel usullari, molekulyar diagrammalar va
molekulalarning reaksion qobiliyati kabi tushunchalardan iborat bilim,
ko’nikma va malaka shakllantirishdir.

Fanning vazifasi — talabalarga kvant mexanika va kvant kimyo kursi
xagida umumiy tushuncha berish mikrozarrachalarning dualistik tabiati,
ularning to’lgin harakatini ifodalovchi Shredinger tenglamasi, to’lgin
fuknsiyasi, kvant mexanikaning matematik apparati, Geyzenbergning noaniglik
munosabatlari, kvant mexanik postulotlar va mikrozarrachalarning turli
sistemalardagi harakati uchun Shredinger tenglamasining yechimlari, kabi
masalalarni chuqur o’rgatishdan iborat.

I1. Asosiy nazariy gism (ma’ruza mashg‘ulotlari)

I1.1. Fan tarkibiga quyidagi mavzular kiradi:

1-mavzu. “Kvant kimyosi”” fanining predmeti va vazifalari.

M.Plank tomonidan mutlaq qora jism nurlanishi spektridagi intensivlikning
tagsimlanishini tushuntirilishi. Fotoeffekt hodisasini A.Eynshteyn tomonidan
tushuntirilishi. Bor nazariyasi. Frank-Gers tajribasi. De Broylning gipotezasi
va uning tajribada tasdiglanishi. Kvant mexanikasi kimyo fanining nazariy
asosi ekanligi. Kvant mexanikasi va kvant kimyosining predmeti.

2-mavzu. Kvant mexanikasining matematik apparati.

Klassik fizikada fizikaviy Kattaliklarni bayon gilish. Operator tushunchasi.
Operatorning xossalari. Operatorlarning yig‘indisi va ko‘paytmasi. CHiziqli va
ermit operatorlar. Kommutatsiyalanuvchi va kommtatsiyalanmaydigan
operatorlar. Operatorlarning  xarakteristik qiymatlari va xarakteristik
funksiyalari, ularning xossalari.




3-mavzu. Kvant mexanikasining operatorlari

Koordinata, impuls, kinetik va potensial energiyalarning operatorlari. Zarracha
va zarrachalar sistemasi uchun Gamilton operatorlari.

Kvant mexanikasining asosiy postulatlari. To‘lgin (holat) funksiyasi va uning
asosiy xossalari. To‘lgin funksiyasining statistik-ehtimoliyat talgini.

4-mavzu. SHredinger tenglamasi.

SHredinger tenglamasi. Holatning vaqtga bog‘liq ravishda o*zgarishi.
Statsionar holatlar. Statsionar holatlar uchun SHredinger tenglamasi. Potensial
"yashik"dagi mikrozarrachaning harakati.

5-mavzu. Vodorod atomining kvantmexanik nazariyasi

Vodorod va vodorodga o*xshash ionlar uchun SHredinger tenglamasi.
Vodorodga o‘xshash atomlar uchun SHredinger tenglamasini echish.
O*zgaruvchilarni ajratish. Kvant sonlari. Atom orbitallari.

Vodorod va unga o‘xshash atomlarning asosiy holati, energiyasi va elektron
zichliklarini tagsimlanishi. To*lgin funksiyasining radial va burchak tashkil
etuvchilari. Vodorod va vodorodga o*xshash atomlarning qo‘zg‘algan holatlari.
6-mavzu. Kvant mexanikasining hisoblash usullari va ularni oddiy
sistemalar uchun go‘llash.

Variatsiyalash usuli. Ritsning variatsiyalash usuli. Qo*zg‘alish (g*alayonlanish)
nazariyasi. Geliy atomining asosiy holati. Qo‘zg*alish nazariyasini geliy
atomiga go‘llash. Ekranlanish. O‘ziga muvofiglashtirilgan maydon yoki Xartri-
Fok usuli. Elektronlar korrelyasiyasini hisobga olish. Spinni hisobga olish.

Bir xil zarrachalar sistemasi. Elektronlar uchun to*lgin funksiyasini
antisimmetrik ekanligi. Ko*p elektronli atomlar, ularni to*lgin funksiyalari.
Paulining taqiqlash goidasi. Orbital yaginlashish. Sleyter determinanti.
Kupmans teoremasi.

7-mavzu. Molekulalarni hisoblash usullari.

Born-Oppengeymer yaginlashuvi. Molekula uchun SHredinger tenglamasi.
Molekula tuzilish nazariyasining ikkita asosiy usuli. Valent bog‘lar va
molekulyar orbitallar usullari. Xartri-Fok usuli.

Molekulyar orbitallar usuli. MO usulining asosiy g‘oyalari. Molekulyar orbital
(MO) atom orbitallarining chizigli kombinatsiyasi (AOCHK) usulida
molekulyar orbitallarni tagribiy ifodalash.

8-mavzu. H; molekulasining asosiy holati. Potensial egriligi. Kimyoviy
bog*. Kimyoviy bog* hosil bo*lishining fizikaviy sabablari. H; molekulasining
itarishish holati. SHredinger tenglamasining tagribiy va aniq echimlari.
Bog‘lovchi va bo*shashtiruvchi molekulyar orbitallar.

Y Adrolari bir xil bo‘lgan ikki atomli molekulalarning molekulyar orbitallar.




MO ni simmetriyasiga garab ajratish. o va n- molekulyar orbitallar.
Gibridlanish.

9-mavzu. Xyukkelning MO usuli.

Qo‘sh bog‘li sistemalar uchun Xyukkel yaginlashuvi. Atomdagi elektron
zichlik va zaryadlar. Kimyoviy bog*ning tartibi. Erkin valentlik indeksi.
Molekulyar diagrammalar. Xyukkel usulini polienlarga tatbiq etish.
10-mavzu. Xyukkelning molekulyar orbitallar usulini aromatik
birikmalarga qo‘llash. XMO usulida benzol molekulasi. Xyukkelning 4n+2
goidasi va benzol halgasiga ega bo‘lmagan aromatik birikmalar. XMO usuli
yordamida molekulaning ba’zi kattaliklarini hisoblash.

I11. Amaliy mashg‘ulotlar bo‘yicha ko‘rsatma va tavsiyalar.

Amaliy mashg‘ulotlar uchun quyidagi mavzular tavsiya etiladi:

1. Operatorlarning funksiyaga ta’siri. Kommutativlik xossasiga ega bo‘lgan
va ega bo‘Imagan operatorlar. Chizigli va ermit operatorlar mavzularga tegishli
masala va misollar echish. Operatorlarning xarakteristik qiymatlari va
xarakteristik funksiyalari va boshga mavzularga tegishli masala va misollar
echish.

2. Vodorodga o‘xshash atomlar uchun SHredinger tenglamasini echish
(uchta tenglamadan bittasi echiladi). Vodorodga o‘xshash atomlarning
go’zg’algan holatlari.

3. Kvant kimyosining hisoblash usullari. Kvant kimyosining hisoblash
usullarini ierarxiyasi (o‘sish gatori). Noempirik kvant kimyo. Noempirik
hisoblashlar uchun bazis funksiyalar. Analitik bazis funksiyalar. Atom bazis
to‘plamlari. Poplning molekulyar bazis to*plamlari. Boshga bazis to‘plamlari.
Ko‘p bosgichli ekstrapolyasion hisoblash sxemalari. Molekulani noempirik
kvant-kimyoviy hisoblashlarning anigligi. Y Arimempirik kvant kimyo:
Differensial goplanishni to‘lig inkor gilish. Y Arimempirik usullarni
parametrlash prinsiplari. Differensial goplanishni gisman hisobga oladigan
usullar. ¢ va m-elektronlarni ajratish. m-Elektron yaginlashish.

4. H; molekulasining energiyasini va to‘lgin funksiyasini variatsion usulda
hisoblash.

5. Butadien uchun SHredinger tenglamasini MOX usuli bilan echish.

IV. Mustaqil ta’lim va mustaqil ishlar
Mustagqil ta’lim uchun tavsiya etiladigan mavzular:
1. Vodorod atomi uchun SHredinger tenglamasini echish (qolgan ikkita




tenglamani echish).

2. Vodorod molekulasini MO LKAO usuli bilan hisoblash/

3. Elektronning spini. Spin-orbital o‘zaro ta’sir.

4. Vodorod atomi uchun Bor nazariyasi

5. Noanigliklar munosabati. Munosabatni matematik ifodasi, zarracha
koordinatasi va unga qo‘shma bo‘lgan impulsni tashkil etuvchisini bir vaqgtda
o‘Ichash. Noanigliklar munosabatini xulosalari.

6. Operatorlarni matritsa shakli. Operatorlarni matritsa shaklida ifodalash.
Matritsalarning xossalari. Operator tenglamaning matritsa shakili.

7. YArim empirik hisoblash usullari. CNDO usuli.

8. MOX usulida atom orbitallari oldidagi koeffitsientlarni hisoblash (etilen,
allil, butadien va yugori polienlar uchun)

9. Atom orbitallarining gibridlanishi

10. Lokallangan va delokallangan molekulyar orbitallar

11. Parizer-Parr-Popl (PPP) usulining mohiyati.

12. PPP usulini formaldegidning xossalarini hisoblash uchun go‘llash.

13. Molekulyar orbitallar usulida geteroatomli molekulalar.

14. MOX usuli yordamida molekulyar orbitallarning energiyasini hisoblash.
Annulenlar.

V. Fan o‘qitilishining natijalari (shakllanadigan kompetensiyalar)
» Fanni o‘zlashtirish natijasida talaba:

kvant mexanikasi rivojlanishining qonuniyatlari va asosiy bosqichlari; ushbu
fanning asosiy usullari va qoidalari; ushbu fanning mohiyati va uning boshga
fanlar orasidagi o’rni haqida tasavvur va bilimga ega bo ‘lishi;
> professional faoliyatida ushbu fanni o’rganish natijasida olgan bilimlarini
ishlatishni; olingan natijalarni tahlil gilish, tegishli xulosalar chigarish;
atom va molekulalarning tuzilishini bayon gila bilish; ushbu fanning
hisoblash usullarini qo’llab hisob-kitoblar gilish kabi ko ‘nikmalarga ega
bo‘lishi;
> ushbu fan bo’yicha materiallar tanlash usullari bo’yicha; moddaning
tuzilishi hagidagi tasavvurlar bo’yicha; Shredinger tenglamasini yechish

usullari bo’yicha malakaga ega bo ‘lishi kerak.

VI. Ta’lim texnologiyalari va metodlari:
e ma‘ruza vaqtida tezkor savol-javob;
¢ interfaol muloqot;

e amaliy ishlar.

VI1. Kreditni olish uchun talablar:
Fanga oid nazariy va uslubiy tushunchalarni to‘liq o‘zlashtirish, tahlil




natijalarini to‘g‘ri aks ettira olish, o‘rganilayotgan masalalar hagida mustaqil
mushohada yuritish va joriy, oralig nazorat shakllarida berilgan vazifa
topshiriglarni bajarish, yakuniy nazorat ishini topshirish
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