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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: 
A Kémiai Matematika c. tantárgy 

6. Kötelező/ajánlott előtanulmányi rend: 
Kötelező: Fizika(1) KAFIZ1, Kémiai Matematika KVMAT4 párhuzamosan (Gyenge)
7. A tantárgy célkitűzése:
A kvantummechanika fizikájának és kémiai alkalmazásainak alapfokú ismertetése

8. A tantárgy részletes tematikája:
A kvantummechanika kialakulása, kísérleti előzmények.
Fizikai mennyiségek ábrázolása  hermitikus operátorokkal: koordináta és impulzus, Heisenberg-féle felcserélési relációk. Származtatott dinamikai mennyiségek: mozgási energia, potenciálok, impulzusmomentum.  Egyszerű kvantummechanikai operátorok sajátértékproblémája, időfüggetlen Schrödinger egyenlet.

 A fizikai állapot leírása hullámfüggvényekkel. Valószínűségi interpretáció. Az időfüggő Schrödinger egyenlet, stacionárius állapotok. A hullámcsomag szétfolyása. Heisenberg-féle bizonytalansági relációkciók. A hullámcsomag szétfolyása. 

Operátorok várható értékének időfüggése: a Heisenberg-féle mozgásegyenlet. Megmaradó mennyiségek. Ehrenfest tétel. 

Egyszerű kvantummechanikai problémák: potenciállépcső, potenciálgát, elektron dobozban. A konjugált poliének primitív modellje. A harmonikus rezgőmozgás kvantummechanikája. Zéruspontenergia. Alagúteffektus.

Perturbációszámítás. Időfüggetlen Rayleigh-Schrödinger elmélet. Degenerált perturbációszámítás. Időfüggő peturbációk, átmenei valószínűségek, oszcillátorerősség.

Szimmetriák a kvantummechanikában, többdimenziós reprezentációk és a spektrumok degenerácijának kapcsolata.

 Az elektronspin. Paluli elv. Atomok elektronszerkezete. A kémiai kötés kialakulása a kvantumechanikában, hidrogén molekula ion, hidrogén molekula. Sokelektronos rendszerek, átlagtér közelítés, Hartee-Fock modell.  Szórásszámítás, hatáskeresztmetszet.

9. A tantárgy oktatásának módja: előadás
10. Követelmények
a.
A szorgalmi időszakban:  az előadások folyamatos követése.
b.
A vizsgaidőszakban: gyakorlati jegy + kollokvium
11. Pótlási lehetőségek: 

— 
12. Konzultációs lehetőségek: 

Igény szerint, az előadóval történt megbeszélés alapján.
13. Jegyzet, tankönyv, felhasználható irodalom:
- Marx György: Kvantummechanika

- Mai fizika, R.P. Feynman, R.B. Leighton, M. Sands, Műszaki Könyvkiadó, Bp.1970

- Landau - Lifsic: Kvantummechanika (Elméleti fizika III.)
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

