Kvantumkémia, emelt szint
Vizsga tételek

1. A hidrogén atom Schrodinger-egyenlete. A tomegkozéppont levalasztasa. Az elektronra
vonatkoz6 egyenlet megoldésa: szepardlasi 1épések €s az egyvaltozds problémdk megoldasa. A
kvantumszdmok megjelenése. A kontinuum spektrum.

2. A hidrogén atom megoldasanak diszkusszidja. A degeneracio foka, degeneracio €s a szimmetria
kapcsolata. Csomofeliiletek, valds linedris kombindcidk. A megoldasfiiggvények dbrdzolasdanak
technikdi. Radidlis stiriség eloszlds. A hidrogén atom sugara. A hullimfiiggvény viselkedése a mag
helyén: a cusp-kondicid.

3. A tobbelektronos atomok. Hidrogén atom-szert viselkedés: a torzselektronok energidjanak
rendszamfiiggése €s az elektronstriiség lecsengése a végtelen nagy r hatdresetében. A tobbelektronos
atomok leirdsa determindns hullaimfiiggvénnyel: az egyrészecske-palyak alakja €s energidja. Az
Aufbau-elv. Elektronhéj és elektronkonfiguracio.

4. A hidrogén atom homogén kiils6 magneses térben. A zérus tér esete: spin-palya kolcsonhatés, a
teljes impulzusmomentum bevezetése. A tobbelektronos atomok elektronkonfiguracigjanak
multiplett szerkezete. Energianivok és elfajultsaguk nemrelativisztikus és relativisztikus esetben a He
atom 1s' 2p' konfigurdciéjanak példdjan. Hund-szabdlyok.

5. A magok és az elektronok hullamfiiggvényének szétvalasztasa tobbelektronos rendszerek
kezelésére: a Born-Oppenheimer szeparacio.

6. A Hartee-Fock médszer levezetése. Az antiszimmetrizal6 operator. Slakaris szorzat és operator
varhat6 értékek ortonormalt palyakkal épitett determindnsokkal. Az energiafunkciondl varidcidja,
mellékfeltétellel. A Hartree-Fock egyenletek éltalanos és kanonikus alakja.

7. A Hartee-Fock médszer diszkusszidja. A Fock-operator hermitikus volta. Palyaenergiak €s teljes
energia. A pdlyaenergiak €s az ionizacid/elektronaffinitds kapcsolata: a Koopmans-tétel. A szinglett és
triplett egyszeres gerjesztések energiasorrendje. A determindns unitér invariancidja. Kanonikus és
lokalizalt palydk.

8. A spin kezelése a Hartee-Fock modszer gyakorlataban. A térbeli palya fogalma. A
hulldmfiiggvény, a Fock-operator €s a teljes energia a spin megszoritott (RHF) esetben. A spin-
megszoritatlan (UHF) eset. Spinkontamindci6 a kételektronos determindns péld4jan.

9. Bazisfiiggvények bevezetése, az LCAO-MO. A Hartree-Fock-Roothan egyenletek. A
kvantumkémia bazisfiiggvényei. Slater- és Gauss-fiiggvények, ezek eldnyei és hétuliiti.

10. A, tipust molekulak leirasa a Hartee-Fock mddszer keretei kozott. A H," minimalis bazisban, a
kémiai kotés 1étrejottének energetikai hattere. Korrelacids diagram, alapallapotd konfiguracié és
kotésrend a masodik periddus diatomos molekuldira: Li,, Be,, ..., F,.

11. Redukalt stirtiségmatrixok. Az egy- és kétrészecske matrix szdrmaztatdsa a hullaimfiiggvénybdl.
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A redukalt stiriségmatrixok szemléletes jelentése. Coulomb- és Fermi korrelaci6. Operator varhato
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értékek sliriségmatrix-szal kifejezve.

12. A redukalt egyrészecske-matrix. Kapcsolat az elektronstirtséggel. Az elektronsiiriség
megjelenése a magokra hat6 er6kben. Bazis bevezetése a redukalt egyrészecske-métrixban. Populdcios
analizis.

13. A disszociacios katasztrofa a minimalis bazisu hidrogén molekula példdjan. lonos és kovalens
determinansok. A Heitler-London és a Weinbaum hullamfiiggvény. A vegyértékkotés méodszer
alapgondolata. Az egzakt hullimfiiggvény konfiguracios kolecsonhatas (CI) kifejtésére vonatkozo
meggondolas.

14. A Hiickel-médszer. Szigma-pi szeparacio. A Hiickel-matrix szdrmaztatdsa a pi-elektronok Fock-
operatorabdl. Példak: etilén, butadién.

15. A kristalytér-felhasadas. Példa: hidrogén atom oktaéderes kristalytérben, megoldas-vazlat.



