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Mivel foglalkozunk?

Fizika
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Elméleti Molekulatizika

- Elektronszerkezet

- Magdinamika } Molekularis Kapcsolok

Eszkozok:

- Matematika

- Kvantummechanika
- (Szuper)szamitogep



Molekulak kvantummechanikai vizsgalata

Born-Oppenheimer (adiabatikus) kozelites:

(m << mmag) —> (V >> Vmag)

elektron elektron

Elektronmozgas:

H,%,r:R)= ER)Y,(r:R)

Magmozgas:
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Mag koordinata

Nemadiabatikus kozelités:
— ha az elektronallapotok kozel kertilnek egymashoz, kozottik a

csatolas jelentdsse valik
— elfajulas esetén a csatolas végtelen (Fij — 0)

— ekkor a magok ¢s az elektronok mozgasa nem valaszthato szet,
a BO kozelités érveényet veszti



Degeneralt allapotok

N atom — (3N-6) belso szabadsagi fok
az energia feluletek hiperfeliiletek
elfajulasok jelenlete (pl. konikus keresztezodés)

gyors, sugarzasmentes lebomlas — szamos érdekes jelenség
sugarzas: 10 —10° s
sugarzasmentes: 107" s

> a DNS fotostabilitasa

> orvosi alkalmazas
(keépalkotas)

> informatika
(informaci0 tarolas)




Molekularis kapcsolo

- termikus stabilitas

- reverzibilitas
- megkiilonboztethetdseg
- CI jelenlete

- mikrofizikai reakciout
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A.L. Sobolewski, Phys. Chem. Chem. Phys. 10 (2008) 1243




A. Csehi, C. Woywod, G. J. Halasz, A. Vibok: Ab initio studies of two pyrimidine derivatives as possible photo-switch
systems. (elfogadva: Cent. Eur. J. Phys. DOI: 10.2478/s11534-013-0174-8)
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