	Eötvös Loránd Tudományegyetem
Természettudományi Kar
	Kémia alapszak
Kötelezően választható tantárgy


Tantárgyi Adatlap
és tantárgyi követelmények
2005.
Tantárgycím: Kémiai Matematika
	2.
	Tantárgy kódja
	Szemeszter
	Követelmény
	Kredit
	Nyelv
	Modul/szakirány

	
	KVMAT3
	1,3,5
	Kollokvium + gyakorlati jegy
	4+2
	magyar
	Vegyész szakirány


3. A tantárgyfelelős személy és tanszék: 
Dr. Surján Péter, Elméleti Kémia Tanszék
4. A tantárgy előadója: 
	Név:
	Beosztás:
	Tanszék, Int.:

	Dr.  Surján Péter
	egyetemi tanár
	Kémiai Intézet


5. A tantárgy az alábbi témakörök ismeretére épít: 
Első éves matematika és fizika 

6. Kötelező/ajánlott előtanulmányi rend: 
Kötelező: Fizika(1) KAFIZ1

7. A tantárgy célkitűzése:
A felsőbb mennyiségtan kémiai alkalmazásainak ismertetése

8. A tantárgy részletes tematikája:

A vektoranalízis kémiai és fizikai alkalmazásai
 - Parciális deriválás. Termodinamikai alkalmazások: Fundamentális függvények közti      összefüggések, Maxwell-relációk.

 - Gradiens, divergencia, rotáció. Áramlási terek, örvények, forrás. Laplace operátor.

 - Ponttöltés potenciáltere,  Laplace- és Poisson egyenlet.  

 - Többváltozós függvények szélsőértéke, mellékfeltételes szélsőértékszámítás.  

 - Molekulák geometriájának optimálása.  

 - A variációszámítás alapjai, Euler-Lagrange egyenlet. Variációs elvek a kémiában,  mozgásegyenletek származtatása variációs elvből. 

Többváltozós integrálok alkalmazásai 
 - Térfogai, vonal- és ívhosszintegrálok, integráltételek.  Munkavégzés kiszámítása, kontinuitási egyenlet. 

 - Ferde- és görbevonalú koordinátarendszerek, polárkordináták. Átfedési mátrix, átfedési integrálok számítása. 

 - Komplex függvények.

Vektorterek és operátorok

Lineáris tér, Euklideszi tér, Hilbert tér. Sorfejtés ortogonális bázison. Függvényterek. Lineáris operátorok. Hermitikus operátorok sajátértékproblémája. Projekciók, spektrálfelbontás, bra-ket formalizmus. 

Differenciálegyenletek

Közönséges és parciális differenciálegyenletek.  Kémiai reakciók trágyalása, radioaktív bomlás. Sommerfeld módszere, a harmonikus oszcillátor klasszikus és kvantumos leírása. Szeparálás, hidrogén atom, harmonikus gömbfüggvények. 

Függvénysorok

Fourier sor, Fourier transzformáció. Konvolúció. Laplace transzformáció. Ortogonális polinomok. 

A szimmetria matematikája: a csoportelmélet alkalmazásai a kémiában


    - A csoport fogalma, konjugáció, osztályok. Véges és végtelen, folytonos és diszkrét csoportok

                - Szimmetria operátorok

                - Molekulák szimmetriatulajdonságai. Vízmolekula, ammóniamolekula, metán, etilén, benzol, C60 molekula

                - Mátrixreprezentáció. Irreducibilis ábrázolások tulajdonságai, redukálás, karaktertáblák.

- Transzlációs és rotációs szabadsági fokok leválasztása, rezgési módusok meghatározása csoportelmélet segítségével.

- Rejtett szimmetriák, hidrogén atom 

                - Direktszorzat ábrázolások. Az eltűnő integrál szabálya, kiválaztási szabályok. Molekulák dipólusmomentuma.

   - Mátrixok, operátorok sajátértékproblémájának egyszerűsítése szimmetria adaptált bázisfüggvények segítségével
9. A tantárgy oktatásának módja: előadás
10. Követelmények
a.
A szorgalmi időszakban:  az előadások folyamatos követése.
b.
A vizsgaidőszakban: gyakorlati jegy a számolási gyakorlatokon való részvétel és zárhelyi dolgozatok alapján+ szóbeli kollokvium 
11. Pótlási lehetőségek: 

— 
12. Konzultációs lehetőségek: 

Igény szerint, az előadóval történt megbeszélés alapján.
13. Jegyzet, tankönyv, felhasználható irodalom:
- az előadáson kiosztott segédanyag, 

- Bronstein-Szemengyajev: Matematikai zsebkönyv

       - Zeldovics: Alkalmazott matematika

- Korn-Korn: Matematikai kézikönyv műszakiaknak

14. A tantárgy elvégzéséhez szükséges tanulmányi munka: 
Az előadási anyag követése és a vizsgára való felkészülés.
15. A tantárgy tematikáját kidolgozta (Név, beosztás, tanszék/intézet):
Dr. Surján Péter, egyetemi tanár, Elméleti Kémia Tanszék, Kémia Intézet

