
Sistema centralizzato di iscrizione agli esami
Programma

FONDAMENTI MOLECOLARI DELLE SPETTROSCOPIEFONDAMENTI MOLECOLARI DELLE SPETTROSCOPIE

FILIPPO LIPPARINIFILIPPO LIPPARINI

Anno accademicoAnno accademico 2022/232022/23
CdSCdS CHIMICACHIMICA
CodiceCodice 337CC337CC
CFUCFU 33

ModuliModuli Settore/iSettore/i TipoTipo OreOre Docente/iDocente/i
FONDAMENTIFONDAMENTI
MOLECOLARI DELLEMOLECOLARI DELLE
SPETTROSCOPIESPETTROSCOPIE

CHIM/02CHIM/02 LEZIONILEZIONI 2424 FILIPPO LIPPARINIFILIPPO LIPPARINI

Obiettivi di apprendimentoObiettivi di apprendimento

  
ConoscenzeConoscenze
Lo studente che completa il corso con successo conosceràLo studente che completa il corso con successo conoscerà

I fondamenti teorici dell'interazione fra la materia e un campo elettromagneticoI fondamenti teorici dell'interazione fra la materia e un campo elettromagnetico
I fondamenti della teoria delle derivate analitiche e della teoria della risposta lineareI fondamenti della teoria delle derivate analitiche e della teoria della risposta lineare
La definizione come proprietà molecolare delle quantità misurate sperimentalmente in alcune spettroscopieLa definizione come proprietà molecolare delle quantità misurate sperimentalmente in alcune spettroscopie
Alcune tecniche di calcolo per tali proprietàAlcune tecniche di calcolo per tali proprietà

  
Modalità di verifica delle conoscenzeModalità di verifica delle conoscenze
Esame oraleEsame orale

  
CapacitàCapacità
Al termine del corso, lo studente sarà in grado di interpretare le proprietà spettroscopiche da un punto di vista teorico in termini di processi eAl termine del corso, lo studente sarà in grado di interpretare le proprietà spettroscopiche da un punto di vista teorico in termini di processi e
proprietà molecolariproprietà molecolari

  
Modalità di verifica delle capacitàModalità di verifica delle capacità
Esame oraleEsame orale

  
ComportamentiComportamenti
Lo studente imparerà come utilizzare strategie computazionali per predire o interpretare misure spettroscopiche sperimentali Lo studente imparerà come utilizzare strategie computazionali per predire o interpretare misure spettroscopiche sperimentali 

  
Modalità di verifica dei comportamentiModalità di verifica dei comportamenti
Esame oraleEsame orale

  
Prerequisiti (conoscenze iniziali)Prerequisiti (conoscenze iniziali)
Si richiede che lo studente abbia una buona conoscenza dei fondamenti della meccanica quantistica, dell'elettrodinamica classica e degliSi richiede che lo studente abbia una buona conoscenza dei fondamenti della meccanica quantistica, dell'elettrodinamica classica e degli
elementi fondamentali della chimica quantistica (metodo di Hartree-Fock)elementi fondamentali della chimica quantistica (metodo di Hartree-Fock)

  
CorequisitiCorequisiti
E' fortemente consigliato aver già seguito il corso di Chimica TeoricaE' fortemente consigliato aver già seguito il corso di Chimica Teorica

  
Indicazioni metodologicheIndicazioni metodologiche
Il corso consisterà principalmente in lezioni frontali tenute alla lavagna.Il corso consisterà principalmente in lezioni frontali tenute alla lavagna.
Gli argomenti da approfondire verrano concordati con gli studenti: a seconda degli argomenti, alcune lezioni potranno essere sostituite daGli argomenti da approfondire verrano concordati con gli studenti: a seconda degli argomenti, alcune lezioni potranno essere sostituite da
seminari tenuti da esperti dell'argomentoseminari tenuti da esperti dell'argomento
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Programma (contenuti dell'insegnamento)Programma (contenuti dell'insegnamento)
L’obiettivo del corso è quello di fornire gli strumenti teorici per definire e calcolare gli osservabili spettroscopici come proprietà di rispostaL’obiettivo del corso è quello di fornire gli strumenti teorici per definire e calcolare gli osservabili spettroscopici come proprietà di risposta
molecolari a campi elettromagnetici statici e dinamici. Data la vastità dell’argomento, non tutte le spettroscopie potranno essere coperte.molecolari a campi elettromagnetici statici e dinamici. Data la vastità dell’argomento, non tutte le spettroscopie potranno essere coperte.
All’inizio del corso verrà concordata con gli studenti una lista di argomenti da approfondire. Gli argomenti trattati nel corso sarannoAll’inizio del corso verrà concordata con gli studenti una lista di argomenti da approfondire. Gli argomenti trattati nel corso saranno

interazione luce-materia: richiami di elettrodinamica classica, Hamiltoniano del campo elettromagnetico e cenni alla suainterazione luce-materia: richiami di elettrodinamica classica, Hamiltoniano del campo elettromagnetico e cenni alla sua
quantizzazione. Hamiltoniano di interazione.quantizzazione. Hamiltoniano di interazione.
Proprietà di risposta a campi statici: teoria delle derivate analitiche, equazioni Coupled-Perturbed Hartree-Fock, derivate prime eProprietà di risposta a campi statici: teoria delle derivate analitiche, equazioni Coupled-Perturbed Hartree-Fock, derivate prime e
seconde analitiche dell’energia SCF.seconde analitiche dell’energia SCF.
Proprietà di risposta a campi oscillanti: funzione di risposta molecolare, teoria della risposta lineare per metodi SCF ed equazioniProprietà di risposta a campi oscillanti: funzione di risposta molecolare, teoria della risposta lineare per metodi SCF ed equazioni
time-dependent SCF.time-dependent SCF.

Per ogni argomento saranno approfonditi aspetti e forniti esempi coerentemente con le richieste degli studenti.Per ogni argomento saranno approfonditi aspetti e forniti esempi coerentemente con le richieste degli studenti.

  
Bibliografia e materiale didatticoBibliografia e materiale didattico
Craig, Thirunamachandran: Molecular Quantum Electrodynamics (Dover)Craig, Thirunamachandran: Molecular Quantum Electrodynamics (Dover)
Norman, Ruud, Saue: Principles and Practices of Molecular PropertiesNorman, Ruud, Saue: Principles and Practices of Molecular Properties
  
Il docente è disponibile a fornire ulteriore bibliografia specifica in dipendenza degli argomenti approfonditiIl docente è disponibile a fornire ulteriore bibliografia specifica in dipendenza degli argomenti approfonditi

  
Modalità d'esameModalità d'esame
Esame oraleEsame orale
L'esame consiste in un colloquio sugli argomenti trattati nel corso.L'esame consiste in un colloquio sugli argomenti trattati nel corso.

  
Ultimo aggiornamento 29/07/2022 10:37Ultimo aggiornamento 29/07/2022 10:37
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