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A. Atomok és molekulák elektronszerkezete
1. A kvantummechanikát szükségessé tevő, klasszikusan nem magyarázható kísérleti megfigyelések (kvantumosság). A H-atom szerkezete a Bohr-modell szerint.  
A kvantummechanika alapelvei I.: a Hamilton-operátor (H), a Schrödinger-egyenlet, az állapot​függvény (().
2. A kvantummechanika alapelvei II.: egy mérés lehetséges eredménye (a várható érték fogalma), a Heisenberg-féle bizonytalansági reláció. A legegyszerűbb modell: potenciáldoboz. 
3. H-atom kvantummechanikai leírása I. Segédfogalomként: az impulzusmomentum z-komponense, ill. nagysága. A Schrödinger-egyenlet, a megoldás mint H, l2 és lz  közös sajátfüggvényei. A kvantumszámok és jelentésük (milyen fizikai mennyiségeket határoznak meg?). Az impulzusmomentum és a mágneses momentum kapcsolata.
4. H-atom kvantummechanikai leírása II. A pályák ábrázolása, elektronsűrűség. Az elektronsűrűség maximuma(i), az atomsugár kérdése. Áttérés valós függvényekre. Az elektronspin.
5. Atomok elektronszerkezete a „Független-Elektron-Modell” keretében: szorzatfüggvény, Slater-determináns, Pauli-elv. Atompálya, pályaenergia.

6. Az elektronkonfiguráció és az elektronállapot megkülönböztetése. Az állapotok osztályozása az impulzusmomentum és spin alapján. Atomok mágneses térben (Zeeman-effektus).
7. A szimmetria csoportelméleti alapjai, pontcsoportok, a karaktertábla jelentősége (használata).
8. Molekulák elektronszerkezete:  a Hamilton-operátor; a Born-Oppenheimer-közelítés, a potenciálfelület fogalma. A kémiai kötés leírása a H2-molekulában:  az LCAO-MO-, ill. a VB-módszer.
9 A  kétatomos molekulák elektronszerkezete: molekulapályák, ezek  szimmetriája, energiasorrendje, az O2-molekula elektronszerkezete (a nyílthéjú konfigurációból következő állapotok megkülönböztetése). 
10. A a H-Be-H és a vízmolekula elektronszerkezete: MO-tárgyalás, molekulapályák,  ezek jellemzése (szimmetria), konfiguráció, állapot. A lokalizált pályák fogalma. 
11. Többatomos molekulák elektronszerkezetének kvalitatív leírása a VB-elmélet alapján: hibridpályák; kapcsolat a Lewis-féle képletírással.
12. (-elektronrendszerek leírása a Hückel-módszer keretében, alkalmazás etilénre, butadiénre, benzolra.
13 Átmenetifém-komplexek elektronszerkezete:  kristálytér-elmélet, ligandumtér-elmélet.
B. A szerkezetvizsgáló módszerek elméleti alapjai

14. A spektroszkópiai mérés elve, a spektrumot meghatározó  tényezők: kiválasztási szabályok és intenzitások (átmeneti integrál), az energiaszintek populációja. A módszerek megkülönböztetése energia-(frekvencia-)tartomány, illetve a jellemző mozgás alapján.
15. Forgási spektroszkópia: kétatomos molekulák forgásának leírása merev rotátor  köze- lítésben, energiaszintek, kiválasztási szabályok, általánosítás többatomos molekulák esetére (a tehetetlenségi nyomaték mint tenzor, főtengelyek). A forgási spektroszkópia jelentősége.
16. Rezgési spektroszkópia: az IR- és Raman-spektroszkópia közös, ill. eltérő vonásai. Kétatomos  molekulák rezgése harmonikus közelítésben, klasszikus és kvantummechanikai leírás: energiaszintek, kiválasztási szabályok.

17. Többatomos molekulák rezgése, a „normálkoordináta-analízis” elve: belső koordináták és  normálkoordináták. A szimmetria szerepe (kiválasztási szabályok a karaktertábla alapján), alkalmazások.
18. Elektronspektroszkópia: az UV-VIS spektroszkópia elve, kiválasztási szabályok, rezgési  finomszerkezet (Franck-Condon-elv), gyakorlati  alkalmazások.
19. A gerjesztett  állapot megszűnése: fluoreszcencia és foszforeszcencia. A fotoelektron-spektroszkópia (PES, XPS) elvi alapjai, finomszerkezet. Az XPS kémiai alkalmazása: ESCA.
20. A mágnesesrezonancia-spektroszkópia (NMR és ESR) közös elve: mágneses (momentummal bíró) részecske mágneses térben. Elektronspin és  magspin. Az NMR-jelenség kémiai felhasználása: kémiai eltolódás és spin-spin csatolás.  Az ESR spektroszkópia alkalmazásai.

21. A tömegspektrometria elve és alkalmazása a kémiai szerkezetkutatásban (ld. a Melléklet-ben).
A vizsgák 30 perces, 8-10 rövid kérdést tartalmazó írásbelivel kezdődnek. Az írásbelin legalább 40 %-os eredményt kell elérni ahhoz, hogy valaki a szóbelin részt vehessen. Ez alatti eredmény sikertelen vizsgát jelent, mely csak UV-ként javítható.

Az írásbeli kezdése 8:30, esetleges eltérést email-ben jelzek. Vigyázzunk a pontos megjelenésre! .

Az írásbeli javítása után, a szóbelihez egyénekre bontott időbeosztást adok.

A vizsgán mindenki két tételt húz, egyet az A, egyet a B tételcsoportból.

Üzeneteim, esetleges változások: kurzusmail és a Kém. Int. 6. em., lifttel szemben. 

Halasztás (csak indokolt esetben!!): legkésőbb a vizsga előtt 36 órával,  az ETR-en. 
Budapest, 2011-05-20.
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