Atom- és molekulafizika
doktori szigorlati tematika

. A szabad (er6mentes térben 1év6) atom és molekula Schrodinger-egyenlete.

Atomi egységek.

. Az elektronok és az atommagok mozgasanak szétvalasztasa. Born-

Oppenheimer-kozelités, Born-modszer. Adiabatikus kozelités.

. Linearis variaciés probléma. A hullamfiiggvény “skalazasa”.

4. A Hartree-Fock-egyenletek és a Hartree-Fock-Roothaan-egyenletek

szarmaztatasa. Egyrészecske allapotok, palyak.

5. Atomok elektronszerkezete. Az atom allapotat jellemz6 fizikai mennyiségek.
6. Az atomok elektronszerkezetének targyalasa a fliggetlenrészecske-modellel.

Atompalyak. Koopmans-tétel.

. A fiiggetlenrészecske-modell alkalmazasa molekuldkra. Molekulapalyak.

8. Azonos magu (homonuklearis) kétatomos molekulak elektronszerkezetének

jellegzetességei (szimmetriak). Koto- és lazitopalyak. Felépitési elv.

. A Hy"-molekulaion és a Ho-molekula targyalasa a fiiggetlenrészecske-modell

segitségével.

10.K{il6nb6z0 magu (heteronuklearis) kétatomos molekulak

elektronszerkezetének jellegzetességei. Izoelektronos elv. Diplusmomentum.

11.A kémiai kotés értelmezése. Virial-tétel.
12.Tobbatomos molekulak elektronszerkezete (H2O, NH3, CH4). Maganyospar-

palyak.

13.A molekula elektronszerkezetének jellegzetességei, ha a magok egy sikban

fekszenek.
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