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MA®HMATOX (URL) http://www.matersci.upatras.gr/el/courses/molphys-quantumchem

2. MAGHXIAKA AIIOTEAEXMATA

MoOnowokd Amoteiéiocpata

Mofnolokd Atotélecpa : ZTOY0G TOL HOONUATOG gival 1) loay®yn Tov pobnt ota fackd BEpata g poplaxng
QLOTKNG KoL TNG KPOVTIKNG ynpelag, OTmg:

(a) mpooeyyloTikKég PEB0SOL GTNV KPOVTIKN UNYOVIKY

(B)  oTopn dopn

()  popuakii dopn

(d) poproxn cvppeTpio

() uoploxn PacpOTOCKOTIL

(0T) MAEKTPIKES KO LOyVNTIKES IO1OTNTEG LOPIMV.
To uaBnuo. coupwvo. ue 1o Evporaixo Iiaicio Ilpoooviwv A Biov MaOnong eivou emimédov 6 w¢ pabnua mpaotov
KOKAOD 0TO0ODV.

evikég IkavoTnTEg

Avanon, avdivon kot cHvOeot SESOUEVOV KOl TAPOPOPLAOV, LLE T ¥PNOT KoL TOV OTOPIITTOV TEYVOLOYIDY
IIpocappoyn o€ véeg KATaGTAGELS

Avtovoun epyacio

Opadwn epyaocia

ITpoaymyn g ehevBepnc, SNUIOLPYIKNG KOl ETOYMYIKNG OKEYNG

3. TIEPIEXOMENO MAOGHMATOX

Tavtoonua copdtio, eepptovio kat profovia. Amayopeutikn Kot yevikeopévn apyr tov Pauli. ATAd cvotipata pun-
OAANAOETIOPOVI®V COUATIMV.

[pooeyyiotikég MéBodot: Xpovikd aveEaptntn Oeswpia datapaydv pn ekeuiopévng otabung (Ing taéng oty
evépyell) Kol Topadeiylloto o€ HOVOSIAGTATE KOl TPIOOAGTATE CLUGTHHATE KOl GUOTAHOTO 2 cOUATeV. Ocmpin
HETAPOADY Kol TOPAOEIYIOTA GE LOVOOIAGTATO KOl TPIOOLAGTOTO GUGTAIATO KAl GUGTAUATO 2 GOUATOV. XPpovikd
eEaptnuévn Bewpia dratapoydv Kol EQapuoyn o€ anid mapadeiypato. AANAETIOPAON LE TO PMG GE LOVONAEKTPOVIKO
GTOLO KOl KAVOVEG ETAOYTG.




Atopikny Aoprj: Ddopo povoniextpovikdv wvi@v. AAAnAemiopaocr spin-orbit kot Aemt) Sopf| TOL QPAGLOTOG.
SvuPoMopdg evepyslok@v Kotaotdoemy. Atopo tov miiov. IloAvniektpovikd drtopa. Kopotocvvaptiosig
TOAUNAEKTPOVIKOV OTOL®V. Apyn €MOIKIGHOD Kol MAEKTPOVIKEG dtapopemcels. KPavtikn e€nynon tov meptodikod
nivaka. AAMMNAETOPAcELS pe payvnTikd Kot nAektpkd medio (powvopeva Zeeman kot Stark).

Mopiakr, Aopn: Ipocéyyion Born-Oppenheimer. @Oswpio poplok®dv tpoylokdv. I6v tov poplakod vdpoyodvou.
Awtopkd kot molvatopukd popio. [pocséyyion Hiickel kot pelétn mopadetyldtov ypoUUtKOY Kot KUKAIKOV Hopiov.

Soppetpio: Apdoelg kot otoyeio ocvppetpiog. Tagwounon popiov. Apeceg ouvvéneleg ovppetpiag. Oupdodeg
avamopdotaong Kot xopaktnpes. Ilivakes yapaktmpmv Kot xprion Toug.

Mopwkr, ®@acpatockonio: Ilepiotpopikd @dopa. @avépevo Raman. Aovntikd @AcGpo. AovNTIKO-TEPIGTPOPIKO
@aopo. Hiextpovikh pacpotoskonio. Apyf Frank-Condon.

4. AIAAKTIKEX kon MAGHXIAKEX MEO®OAOI - AZIOAOI'HXH

TPOIIOX TAPAAOXHY | TIpécomo pe Tpdoc®mo
XPHXH TEXNOAOTI'IQN | H ddackaiio Tov pobqpuatog yivetal pe tnyv ypiomn mivakae 0mTov avoADeToL
IHAHPO®OPIAX KAI | d1e€odikd 1 fswpio Kot emiddovrol moAld Tpofiquato.
EHNIKOINQNIOQN
ApacTypiotyro Pip Ergzj}‘ip;;;alz)mag

OPFANQEH AIAAZKAAIAY | oM , 3

MeAétn Bswpiog 670 omitt 41

MeAétn Kot enilvon 0oKNCEMV 0TO OTiTL 40

2Vvolo MaOnuarog 120
AEIOAOTHXH ®OITHTQN | Enilvon lpofinudrwy otyy tehikn ypomty eéétaon tov pobnuorog
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