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 1חלק מספר  - HyperChemשאלות הכה עבור מעבדת 

  

  קירוב בורן אופהיימר.החישובים המבוצעים במעבדה מתבססים על  .1

  א. הסבירו בקצרה את משמעות הקירוב. מתי הוא שבר?

  ב. האם תוכלו לחשוב על סוג מולקולות עבורן הקירוב לא מתאים?

 

 ת סוגי החישוב הבאים:הסבר בשיים שלושה משפטים את כל אחד משלוש  .2

   molecular mechanicsחישובי א. 

  אמפיריים -סמיחישובים ב. 

  ab-initio חישוביג. 

  מהם היתרוות והחסרוות של כל אחת מהגישות?

 

איטראקציות הסיבוכיות החישובית של חישובי מבים אלקטרויים ובעת מהארגיה הפוטציאלית של  .3

 פוק עם הבעיה הזו?-אלקטרון. כיצד מתמודדת שיטת הרטרי-אלקטרון

 

 ) מתקבל סט של אורביטלים. HF-SCFבתום תהליך החישוב של הרטרי פוק ( .4

 ?virtual orbitals-וה occupied orbitals-מהם ה .א

מיטת כיצד בית פוקציית הגל של הרטרי פוק? (רמז: היזכרו בכלי המתמטי אשר קרא דטר .ב

 סלייטר)

  
 . [Hartree] 76.065- מים היה התקבל כי הארגיה של מולקולת HF-SCFבאמצעות שיטת  .5

  מדוע הארגיה שלילית? .א

 השלימו את טבלת מעברי היחידות הבאה: .ב

  

Units Hartree (atomic 

units) 

eV Kcal/mol Kj/mol 

Value     

 


