	A tantárgy neve:

KVANTUMKÉMIA I.


	Kódja:

VEMKKK3212a



	Kötelező előtanulmány:

MA1214a, IK1212a,FK2343a

	Tantárgyfelelős neve:
Dr. Lendvay György
	Tantárgyfelelős beosztása:
egyetemi docens, tud. fmtárs



	Óraigény:
2+0+0
	Számonkérés módja:

K
	Kreditértéke:

1


	Oktatási cél:

A kvantumkémia alapjainak és kvantumkémiai programok alkalmazásának megismerése. Bemutatjuk, milyen probléma megoldásához milyen kvantumkémiai módszer használható, milyen pontosság várható, milyen számításigény szükséges a feladat megoldásához. A kurzus alapokat nyújt egyrészt a hallgató kémiai gyakorlatában előforduló problémák megoldásához, másrészt mélyebb kvantumkémiai tanulmányok elvégzéséhez.

	Ismeretkörök (heti bontásban):

1. A klasszikus mechanikai ismeretek felfrissítése és összefoglalása

2. A kvantummechanika alapfogalmai (hullámfüggvények és operátorok)

3. Kvantummechanikai eljárások: variációszámítás, perturbációszámítás, a vátozók szétválasztása

4. Könnyen megoldható kvantummechanikai problémák I. Részecske dobozban

5. Félévközi dolgozat. 

Könnyen megoldható kvantummechanikai problémák II. Merev pörgettyű. A forgási     spektroszkópia alapjai

6. A rezgő mozgás kvantummechanikai leírása. A rezgési spektroszkópia alapjai

7. Az atomok hullámfüggvényeinek számítása I. Hidrogén-atom

8. A H-atom hullámfüggvényeinek tulajdonságai

9. Az atomok hullámfüggvényeinek számítása II. Többelektronos atomok

10. A Hartree- és a Hartree-Fock módszer

11. Félévközi dolgozat. 

Molekulák hullámfüggvényei. A Born-Oppenheimer közelítés

12. Potenciálfelületek vizsgálata. Geometria optimálás

13. A kvantumkémiai progamok működése

14. Az elektronkorreláció számítása I. Perturbációszámítás, sűrűségfüggvény-elmélet

15. Félempirikus módszerek
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	Hallgató egyéni feladat típusai:

1. Egyszerű szerves molekulák geometriájának meghatározása ab initio módszerrel (szénhidrogének, alkoholok, ketonok)

2. Egyszerű szerves molekulák rezgési spektrumának számítása
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