2011. május 23.   „Megjegyzések” a Szalay-féle Jegyzethez (a pdf-file). 
(aki járt előadásra, az ismeri az alábbiakat)
3.o. 

1.1.1.
Fekete test sugárzás  (FG: ld. ÁltKém)
5.o. 
FG: kihagyható
1.1.2.
Hőkapacitás 
Dulong-Petit: cv,m  ≈ 3R, tehát  hőmérsékletfüggetlen,  alacsony hőmérsékleten  azonban:
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FG, vö. ÁltKém, ideális gázban ½ RT az egy szabads. fokra jutó energia)

Einstein:  az anyag energiája kvantált. Debye: többféle oszcillátor is van.
1.1.3.
Fotoelektromos  effektus  (FG: ld. ÁltKém)
7. o.

1.1.4.
A  Compton-effektus
FG: gyak.ban szénfelület
Az elektronnal  ütköző foton (Röntgen-sugár)energiát  veszít, ennek megfelelően a frekvenciája is megvál- tozik! A foton részecskeként viselkedik, nem csak mint hullám szóródott!
1.1.5.
Elektronsugár szóródása
Figyelem: az órán levezettük a Bragg-egyenletet, ld. ÁltKém is)

Davisson és Germer (1927), valamint G.P. Thomson (1928) Az elektron, mint hullám.
ld. ÁltKém
9.o.

Magyarázat:  Bohr-féle atommodell,  amely kvantumfeltételeket posztulál:
Figyelem: az órán levezettük a Bohr-modellből adódó pályasugarat, ld. ÁltKém is)

12.o.

1.2.5.
A fizikai  mennyiségekhez rendelt operátorok
17.o.

1.3. 
A hidrogénatom  kvantummechanikai leírása
FG. Kiindulásként: kihasználjuk, hogy H, L2 és Lz kommutálnak ( van KÖZÖS sajátfüggv-rendszerük. 
25.o.

Ábrák: 2p0, 1s, 3d0  szerkesztése
FG. Figyelem! Az órán megvizsgáltunk két szemléltető példát:
1.  Hol van a 2s pálya maximuma?

2. Az 1s pálya esetén, az el.sűrűség hány %-a van 1 ao távolságon belül?

29.o.

A megoldás diszkussziója: áttérés  valós függvényekre

FG.  Általános tétel: degenerált sajátfüggvények tetszőleges lin. kombinációja is sajátfüggvény!
Miért mutat 2p0  függvény a z tengely irányába?
31.o.
• Mi a valószínűsége, hogy az elektron egy r0  távolságon belül van?
FG. Ált. Kvantummechanikai elv: egy fizikai mennyiség “várható értéke” (statisztikai fogalom, elvben végtelen sok mérés ÁTLAGA):  (((A(((. Az alábbiakban az r helykoord. a fizikai mennyiség
Hol van a (radiális)  elektronsűrűség  maximuma?
32.o.

A megoldás diszkussziója: Impulzusmomentum és mágneses momentum
33.o.

az ún.  Bohr-féle magneton  (a mágneses momentum  atomi  egysége).

Mech. mom.egysége : h¯ , a megfelelő mágneses mometumé:  (e/2mec) h¯   
fel. Ezt hívjuk Zeeman-effektusnak.
Ábra!!!

FG: az s-, p- és d-pályák felhasadása mágneses térben
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34.o.

FG: Átugorható

Bevezetünk  egy operátort a spin leírására:
sˆ = (sˆx, sˆy , sˆz ) 
(45)
A spinoperátor  felcserélési relációi ugyanazok, mint az impulzusmomentumé, mert hasonló tulajdonságot ír le:

[sˆx, sˆy ]   =  ih¯ sˆz 
(46)
[sˆ2, sˆi ]   =  0
i = x, y, z 
(47)
35.o.
FG. A spin nagyságát mérő s2, ill. a mágn. tér irányára ( z ) vett vetületét mérő sz sajátértékei:



sˆ2
saj´at´ert´ekei :
s(s + 1) [h¯ 2 ]
(48)
sˆz
saj´at´ert´ekei :
ms   = −s, −s + 1, . . . , s [h¯ ]
(49)
36.o.
FG : átugorható

1.3.7.
Spin-pálya kölcsönhatás
37.o.

• ∆i  az i-edik elektron Laplace-operátora (az xi, yi és zi szerinti második deriváltak összege)
41.o.

A pályákat  az ún.  Hartree-Fock-egyenletek megoldásával kapjuk:
FG. A nem részletezett levezetés lényege: a variációs elv alapján keressük a legjobb determinánst, vagyis a legjobb pályákat (melyek a legmélyebb energiát adják).

fˆ(i)φi (i)   =  εi φi (i) 
i = 1, · · · , n 
(77)
42.o.

Megoldásként megkapjuk:
• φi  pályákat  FG:  (i = R(r) Ylm ((,()
43.o. 

FG: átugorható

2.6.2.
Az  atomok impulzusmomentuma
2.6.3. Az  atom állapotainak osztályozása és  jelölése

FG. A lényeg: a konfiguráció még nem egyértelmű jellemzése az atomnak; adott konfigurációból ált. több, kicsit eltérő energiájú állapot vezethető le.
44.o.

FG: átugorható.
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determináns  készíthető,  azaz
Másik oldalról képezzük ….
45.o.

Ha ezt is figyelembe vesszük, akkor a lehetséges állapotok a következők:
FG: csak ezt a végeredményt jegyezzük meg!.

1 S 
3P 
1D
46. o.

FG: 46. o. átugorható.

47.o.

FG: az eredeti ábra szebb formában
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FG:  Ehhez a 3. fejezethez különösen ajánlom az órai, saját jegyzetüket. Hasznos lehet még egy korábbi előadásom, a FG-Szimmetria-BSc-2008  file-ban. Karaktertáblákat ld. a Melléklet-EK-2011FG-ben is.
Az eredeti, Szalay-féle pdf jegyzetben: 
NEM kell az 52. o. és az utolsó, 57. o. (direkt szorzat repr.)

3. 
A  szimmetriák elmélete
71.o.

Az állapotok meghatározása
FG:  A direkt-szorzatot nem vettük, lényeg csak az elv, 

Zárt héj: a molekula egészének hullámfüggvénye, ( (nem az egyedi pályák!) teljesen szimmetrikus. 

Nyílt héj esetén (mint az atomoknál láttuk), a konfiguráció még nem egzakt leírása az elektronszerkezetnek, egy konfig.ból TÖBB állapot vezethető le; utóbbiak jellemzése a szimmetria és a spin alapján történik. 

73.o.
AB-molekulák kihagyható
74. o. 

A víz előtt a H-Be-H molekulát tárgyaltuk, ld. Melléklet.
89.o. 

allilgyök kihagyható
103. o.

Csak kézbe kapva  értsék a diagramot, nem kell kívülről

104. o.

kihagyható
106. o.

n:  koncentráció    mol/L
l: rétegvastagság  cm
(Persze Io, I és ( adott ( hullámhosszra vonatkozik) 

107. o.

b) kiválasztási  szabályok és intenzitás
108.o.

Az észlelt abszorpciót a populáció és az átmenet  valószínűsége együtt szabják meg.
(Ellenőrizzék a képletből: pl. 1 kcal/mol energiakülönbség esetén a magasabb szint populációja szobahőmérsékleten kb. 19 %, 2 kcal esetén 5 % alatt van.  )

109.o.

FG: átugorható

5.1.3.
A  lézerek
110.o.

Ete´r
=  Eelektron + Erezge´s  + Ef orga´s 
(+ Etranszl, de ez folytonos, a spektrumot nem befolyásolja)

További  szabadsági fok a spin,  mely mind az elektronoknak,  mind pedig a magoknak

114.o.

csak Raman-ban mérhető  (l. a forgásoknál)). Helyesen: rezgéseknél.

118.o.

ahol µˆ a dipólus operátor. 
(a diplólusmomentum, ( a pillanatnyi geometria függvénye!)
120. o.

Normálkoordináták
Az elméletből kiderül,  hogy speciális,  a rendszerre  jellemző koordináták  választása esetén (órán: GFL = L, ahol ..)a

121.o.

bizonyos sávok csak egyikben vagy másikban,  intenzitásviszonyok különbözőek.
(Órán láttuk: a gyakorlatban a szimmetria szerinti kiválasztási szabályokhoz egyszerűen a karaktertáblát kell megnézni, …)
122.o.

ÁBRA term  séma
(Órán : pl. a víz, n = 3, rezgési nívók sematikusan …)
124.o.

(< 500 cm−1   ) tartozó  spektrumrészletet értjük,  ahol főleg deformációs rezgések sávjai található, melyek rendkívül  érzékenyek a molekulában  lévő kölcsönhatásokra.
FG. Sajtóhiba: inkább 500 cm-1 felett, nagyjából 500 – 1500 cm-1 tartomány az ujjlenyomat.

 …………

Kvantitatív  jellemzés  (normálkoordináta-analízis, a GF-sajátértékegyenlet alapján)
126.o.

Rezgési finomszerkezet, a Frank-Condon-elv (ld. a Melleklet-EK-2011FG-file-t is!)
128.o.

Gerjesztett  állapotok megszűnése (ld. a Melleklet-EK-2011FG-file-t is!)
130.o.

Példa:  CO2   molekula fotoelektron-spektruma
Ábra:  Helyette ld. a Melleklet-EK-2011FG-file-t, H2 és H2O spektruma)
131.o.

Ábra:  ESCA spektrum
(ld. a Melleklet-EK-2011FG-file-t is!)
132-133. o. teljesen átírva, ld. FG-Melleklet-EK2011






