10.

11.

Tételsor az Elemi kvantumkémia cimii targyhoz

(2021. 6szi félév)

. Newton-egyenlet, Hamilton-formalizmus, korreszpondencia-elv, Heisenberg-

féle felcserélési relacié, mennyiségek “kvantalasa”

Szimmetriak és megmaradasi torvények, impluzusmomentum, pélya- és spin-

impulzusmomentum, példa: feles spinti részekcse

Zéart kvantumrendszer, allapotvektorok, megfigyelheté mennyiségek, mérés,
varhato érték, széras, kompatibilis és nem-kompatibilis mennyiségek (példa:

spin vetiiletének mérése)

Schrodinger-féle  abrazolas, H-atom Schrodinger-egyenlete, toltésstirtiség,

//////

Idofiiggd  Schrodinger-egyenlet, — stacionarius — allapotok,  energia-id6

hatarozatlansagi relacié
Kvantumrendszerek kompozicidja, altalanositott Pauli-elv

Impulzusmomentum és magneses momentum, energia homogén magneses
térben, magneses dipol-dipdl kolesonhatas, magneses magrezonancia-kisérlet

két 1/2-es spinii atommaggal

Elektronok palya-impulzusmomentuma, 2 6s [, kommutdcié, kozds
sajatfiiggvényrendszer, sajatértékek és sajatfiiggvények, harmonikus

gombfiiggvények, degeneracio, jelolések

Palya-impulzusmomentum sajatfiiggvényei és sajatértékei, merev rotator mod-

ell és hidrogén-szerti atomok megoldésa

Sokrészecske-rendszerek, Born-féle valdszintiségi értelmezés, toltéssilriiség,

azonos részecskék, szimmetria és antiszimmetria, altalanositott Pauli-elv

Idofiuiggetlen Schrodinger-egyenlet, altalanos matematikai tulajdonsagok,

variaciés-elv, Ritz-modszer
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Born—Oppenheimer-kozelités, mozgastipusok szeparicidja, jellemzo spektralis
tartomanyok, elektronok és magok Schrodinger-egyenlete, PES, egyensulyi

szerkezet

Hy molekula elektronszerkezete, példa: varidciés-mddszer alkalmazésa, PES,

egyensulyi szerkezet, kotési energia

Magmozgds kétatomos molekuldkban I: transzlacié és belsé mozgas

szeparacidja, szabad tomegpont mozgasa, részecske a dobozban

Magmozgas kétatomos molekulakban II: kétatomos molekula forgasa, rezgése,

rezgési-forgasi-elektronikus spektruma
Effektiv kolesonhatas-modellek, SCF moddszer

Pélyak, gemindlok, Slater-determinans, tobbelektronos mennyiségek szer-

kezete, Hartree—Fock mddszerhez bevezeté gondolatok



