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	2.
	Tantárgy kódja
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	Követelmény
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	Nyelv
	Modul/szakirány
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	kollokvium
	3
	magyar
	Szakmai törzsanyag


3. A tantárgyfelelős személy és tanszék: 

Szalay Péter egy. tanár, Kémiai Intézet 
4. A tantárgy előadója: 

	Név:
	Beosztás:
	Tanszék, Int.:

	Szalay Péter
	egyetemi tanár
	Kémiai Intézet


5. A tantárgy az alábbi témakörök ismeretére épít: 

Klasszikus fizika, lineáris algebra

6. Kötelező/ajánlott előtanulmányi rend: 

kötelező: Általános Kémia KA1AL1, Bevezető Matematika Kémikusoknak KAMAT1
7. A tantárgy célkitűzése:

A hallgatók alapfokon megismerkednek a molekulák leírásának elméleti módszereivel, valamint a kémiai szerkezetkutatás legfontosabb módszereivel. 

8. A tantárgy részletes tematikája:

A kvantummechanika alapjai

A kvantummechanika axiómái, operátorok, hullámfüggvény és annak valószínűségi értelmezése, mérés, bizonytalansági elv. 

Egyszerű rendszerek: dobozba zárt részecske, H-atom. A H-atom állapotaihoz tartozó hullámfüggvények, ezek ábrázolása, kvantumszámok; H-atom mágneses térben; elektronspin.

Többelektronos rendszerek leírása.

Atomok és molekulák leírására használt módszerek elmélete

Perturbáció számítás, variáció számítás

Független-elektron modell és alkalmazásai: a víz elektronszerkezete, kanonikus és lokalizált pályák.

Vegyértékkötés elmélet: a metán, etilén, acetilén elektronszerkezete; hibridizáció.

A Hückel módszer: konjugált rendszerek leírása; elektrongerjesztés, szimmetria, kiválasztási szabályok.

A kristálytér és a ligandumtér elméletek: átmenetifém-komplexek elektronszerkezete.

 A szerkezetkutató módszerek története, elméleti alapjai.
Optikai spektroszkópia elvi alapjai: kísérleti elrendezés, fényforrás, detektorok.

Forgás spektroszkópia alapjai: kiválasztási szabályok, kísérleti elrendezés, szerkezeti információk.

Rezgési spektroszkópia alapjai: kiválasztási szabályok, kísérleti elrendezés, szerkezeti információk.

Látható és UV spektroszkópia: kiválasztási szabályok, kísérleti elrendezés, szerkezeti információk.

Ionizált állapotok spektroszkópiái: kísérleti elrendezés, szerkezeti információk.

Spin és a mágneses tér kölcsönhatásán alapuló módszerek: a fizikai jelenség leírása, kiválasztási szabályok, kísérleti elrendezés, szerkezeti információk.

Diffrakciós módszerek elvi alapjai: a diffrakció jelensége, szórt médium, szórócentrumok, a szórási képből kapható szerkezeti információk.

9. A tantárgy oktatásának módja:

előadás

10. Követelmények

a.
A szorgalmi időszakban: az elhangzott anyag fontosabb fogalmainak ismeretét mérő három röpdolgozat, melynek 75%-os teljesítése mentesít a vizsga írásbeli része alól.

b.
A vizsgaidőszakban: A vizsga 30 perces írásbelivel kezdődik, ezen 50 %-os eredményt kell elérni. A szóbelin az előre megadott tételsorból két tételt húz a vizsgázó; ezek kidolgozására legalább 1 óra áll rendelkezésre.

11. Pótlási lehetőségek

utóvizsga az általános szabályok szerint

12. Konzultációs lehetőségek

megbeszélés szerint

13. Jegyzet, tankönyv, felhasználható irodalom:

Török F. és Pulay Péter: Elméleti Kémia I, Nemzeti Tankönyvkiadó, 1994.

Török F. szerkesztő: A kémiai szerkezetvizsgáló módszerek elmélete, ELTE TTK jegyzet: 1974.

P. W. Atkins: Fizikai Kémia II. Szerkezet, Nemzeti Tankönyvkiadó,  2002

14. A tantárgy elvégzéséhez szükséges tanulmányi munka: 

felkészülés az előadás anyagából

15. A tantárgy tematikáját kidolgozta (Név, beosztás, tanszék/intézet):

Szalay Péter egyetemi tanár, ELTE TTK Kémiai Intézet

