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IA kurzus célja, hogy a hallgatok

megismerjék kvantummechanika alapjait, az atomok és molekulak elektronszerkezetének modern értelmezését és az
egyes molekularis mozgasokhoz rendelhet6 energiaszintek szamitasanak elméleti alapjait.

Tanulas eredmények, kompetenciak:

Tudas:

A hallgato6 olyan kvantummechanikai ismereteket szerez, amely révén a modern anyagszerkezeti vizsgalomodszerek
hasznalatara az egyszerti leirason tulmend, megérto szinten is képessé valik. Megismeri a kvantummechanikai
szokasos jelolésrendszerét és a hozza feltétleniil sziikséges matematikai hatteret.

Képesség:
Legyen tisztaban az el6adasokon el6forduld/hasznalt fogalmak jelentésével.
Tudja kapcsolatot teremteni a korabban tanult matematikai és fizikai ismeretek €s a kurzus anyaga kozott.

Legyen tisztaban a kurzus részeként elsajatitott elméleti fogalmak jelentségével a kisérleti informacioszerzés
folyamataban.

Attitiid:
A tantargy el6segiti, hogy a hallgaté elsajatitsa a kvantummechanika vilagképének szemléletmodjat. A hallgato

szilard elméleti alapjai a fizikai kémia teriiletén hozzasegitik ahhoz, hogy a szakmai feladatait pontosan, hatékonyan
végezze.

Autonomia és felelosség:

A kurzus hozzéasegiti a hallgatot ahhoz, hogy az ott tanult ismereteket egységes szemléletmodként alkalmazza a
megismerés folyamataban és 11, korabban még nem targyalt problémak esetében a megoldas keresését jo iranyba
kezdje el.

IA kurzus tartalma, témakorei

Szimmetriasajatsagok ¢€s leirasuk a csoportelmélet segitségével

A hullammechanikai fizikai alapjai: hullamfiiggvény és operatorok

A Schrodinger-egyenlet kiilonboz6 alakjai és megoldasanak modszerei
Részecskek forgasi, rezgési és elektronenergia-szintjeinek kémiai jelentdsége
Részecskék magneses és elektromos sajatsagai

A diffrakcidé mint részecskeszinti informacioforras

Tervezett tanulasi tevékenységek, tanitasi modszerek

A hallgatok heti 2 6ra eléadas keretében ismerik meg a modern anyagszerkezeti elméletek,s hangstlyosan a
kvantummechanika alapjait. Az ismereteket az el6add(k) eldadasok formajaban adjak at. Az eléadasok soran magyar
¢és angol nyelvli szemléltetd videokat mutatunk be.

Ertékelés

A vizsgajegy els6sorban irasbeli vizsgan szerezhetd meg, ritka kivételként szobeli vizsga is el6fordulhat.
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Heti bontott tematika

1. hét

Szimmetriasajatsagok €és csoportelmélet

TE: A hallgato interaktiv modon megismeri a kiilonb6z6 szimmetriaclemeket és a hozzajuk
kapcsolddo operatorokat, képes az operatorokkal miiveleteket végezni és egy tetszoleges tes-
tet szimmetriacsoportba tud sorolni. A hallgaté megismerkedik a karaktertablazatokkal és
alapvet6 hasznalati modjukkal.

2. hét

Fizikai mennyiségek a kvantummechanikaban: operatorok és sajatértékek

TE: A hallgaté elsajatitja a kvantummechanika szemléletmodjahoz tartoz6 alapfogalmakat, az
egyes fizikai mennyiségekhez a korabban megismert egyszerti fizikai definiciok mellett ope-
ratorokat is rendel. Képes az energia, impulzus és impulzusmomentum operatorinak felisme-
résére és hasznalatara, illetve megismerkedik a sajatérték-egyenlet és sajatérték fogalmaval.

3. hét

A fizikai allapot kvantummechanikai leirasa

TE: A hallgaté megismeri a hullamfiiggvény fizikai tartalmat és segitségével egyes fizikai
mennyiségek atlagértékét ki tudja szamolni. Le tudja vezetetni a kvantummechanikai moz-
gasegyenletbdl a stacionarius allapotokra vonatkozo Osszefiiggéseket. Felismeri az egymassal
Heisenberg-féle hatarozatlansagi relacidban 1év6 fizikai mennyiségeket.

4. hét

A Schrédinger-egyenlet és megoldasi modszerei

TE: A hallgato altalanos esetekre is fel tudja irni a Schrodinger-egyenletet. Megismerkedik a
peremfeltételeket is tartalmazo masodrend parcialis differencidlegyenletek megoldasanak
néhany altalanos torvényszeriiségével, a benniik el6forduld kvantumszdmok megjelenésének
sziikségszerliségével.

5. hét

A hidrogénatom elektronszerkezete

TE: A hallgaté megismerkedik a polarkoordinata-rendszer fogalmaval, s ennek segitségével
uj alakra tudja irni az egy elektront és egy atommagot tartalmazé rendszerekre vonatkozo
Schrodinger-egyenletet. Megismerkedik az egyenlet megoldasanak radialis és szogtol fiiggd
részével is, s a benniik el6forduld kvantumszamok lehetséges értékeit készségszinten ismeri
fel konkrét feladatokban.

6. hét

Kvantumkémiai kozelitések hierarchiaja

TE: A hallgaté felismeri azt tényt, hogy a kvantumkémiaban szokasosan hasznalt szamolasok
tobbsége a kdvetkez6 kozelitéseket tartalmazza: a relativisztikus hatasok elhanyagolasa, Pau-
li-elv, Born—Oppenheimer tétel, illetve egyelektronmodszer. Fel tudja idézni a kozelitések
hierarchidjat, s tisztaban van azzal, hogy ezek a kozelitések milyen esetekben lehetnek jelen-
t0s hatassal a kisérleti eredményekkel vald dsszehasonlitasra.

7. hét

Tobbelektronos atomok és ionok szerkezete, termszimbdlumok

TE: A hallgaté megismeri a Hartree—Fock-modell szerepét a kvantummechanikai szamola-
sokban. Képes egyszertisit6 elvekkel tobbelektronos, egy atommagot tartalmazoé rendszerek
elektronszerkezetét jellemezni, illetve felismeri a széles korben elterjedten hasznalt
termszimbolumok jel6léseinek eredetét és informaciotartalmat.

8. hét

Molekulak elektronszerkezete: vegyértékkotés-elmélet

TE: A hallgaté megismeri a vegyértékkotés-elmélet alapjait, s ennek a dontden kovalens ko-
tésti molekulak szerkezetének értelmezésében betdltott szerepét. Képes a hibridizacio fogal-
manak hasznalatara, a hibrid atompalyak jellemzésére illetve molekulageometriai informaci-
ok ismeretében a hibridizacids sémak hozzarendelésére.

9. hét

Molekuldk elektronszerkezete: molekulapalya-elmélet
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TE: A hallgaté megismeri a vegyértékkotés-elmélet alapjait, az atompalyak linearis kombina-
cidjanak modszerét, illetve az ilyen elven miikodd szamitogépes programok mitkddésének
alapelveit. Képes egy molekula szimmetriaelemeinek és pontcsoportjanak megfeleld kvalita-
tiv hasznalatara a molekulapalyak értelmezésében.

10.

hét

Molekulak elektronszerkezete: siirliségfunkcionalok

TE: A hallgaté megismeri a modern kémiaban hasznalatos siiriiségfunkcional-elmélet alapjait
¢és ennek jelentdséget az anyagi sajatsagok értelmezésében. Képes néhany gyakran eléforduld
funkcional roviditésének felismerésére és elemi ismeretei vannak az elmélettel végzett sza-
molasok pontossagarol és alkalmazhatdsagardl.

11.

hét

Molekulak szerkezete: elektronatmenetek

TE: A hallgaté megismeri spektroszkopiai modszerek altalanos jellemzoit és az elektronat-
menetek vizsgalatanak legfontosabb kisérleti modszereit. Az elektronatmenetek értelmezésé-
nél ismeri és hasznalni tudja a megfeleld kivalasztasi szabalyokat, s az oszcillatorerdsség fo-
galman keresztiil kapcsolatot teremt a kivalasztasi szabalyok erdssége és a kisérleti megfigye-
1ések kozott.

12.

hét

Molekulak szerkezete: rezgések €s forgasok

TE: A hallgaté megismeri a mikrohullamu és infravords spektrumok molekulaszerkezetei
informaciotartalmat. Tisztaban van a normalrezgések fogalmaval illetve ezek egymastdl valo
fiiggetlenségével. A megfelel paraméterek ismeretében képes megjosolni egyszerli moleku-
lak rezgési és forgasi elektronszintjeit.

13.

hét

Molekulak szerkezete: elektromos €s magneses sajatsagok, magspin és elektronspin

TE: A hallgaté megismeri az elektromos dipélusmomentum, polarizalhatdsag, torésmutatod €s
diszperzi6 fogalmat, ezek kozott megfeleld kapcsolatokat tud teremteni. Kiilonbséget tud
tenni paramagneses, diamagneses és ferromagneses anyagok kozott a magneses
szuszceptibilitas segitségével, s fel tudja térképezni a magok illetve elektronok spinjébdl
szarmazo kiilonb6zo energiaszinteket. Tisztaban van a magmagneses és az elektronspin-
rezonancia alapvetd Osszefliggéseivel.

14.

hét

Szerkezeti informacio diffrakcios jelenségekbdl

TE: A hallgato képes a diffrakcios jelenségek alapjat szolgalo 6sszefiiggések hasznalatara
anyagszerkezeti informaciok kinyerésében. Megismeri a rotngendiffrakcio, elektrondiffrakcio
¢és neutrondiffrakcié gyakorlati hasznalati korét, képes egy adott kémiai problémahoz a leg-
megfelelobb modszer kivalasztasara.




