Atom- és molekulafizika / Atomic and molecular physics (2/1/0/f/3)

Targyfelelds / Responsible lecturer: LaszI6 Istvan

A tantirgy a Fizika alapképzési (BSC) szakon megszerezhetd kvantummechanika
ismeretekre épitve atomok és molekuldk kvantummechanikai tidrgyaldsdnak az alapjait
mutatja be a kovetkezd témakorok tirgyaldsaval: sokrészecskés rendszerek Schrodinger
egyenlete, a Born-Oppenheimer kozelités, varidcios elvek, a Hartree-Fock mddszer, a
Roothaan—féle  egyenletek, a  bdazisfiiggvények megvalasztdsa, az  atomok
elektronszerkezete, csoportelmélet és a hullamfiiggvény szimmetria tulajdonsdgai, a
sliriségmatrix, a viridltétel, a Hellmann-Feynman tétel, molekuldk elektronszerkezete, a
stiriségfunkciondl modszer.

This course describes the quantum mechanical study of atoms and molecules building on
quantum mechanical knowledge gained while earning a BSC degree in Physics. The
following topics are discussed: Schrodinger equation of many particle systems, the Born-
Oppenheimer approximation, variational principles, The Hartree-Fock method, the
Roothaan equations, the choice of basis functions, electronic structure of atoms, the group
theory and the symmetry of the wave function, the density matrix, the virial theorem, the
Hellmann-Feynman theorem, electronic structure of molecules, the density functional
method.

Irodalom / Literature: Kapuy E. és Torok F.: Atomok és molekulak kvantumelmélete
(Akadémia Kiado, Budapest, 1975).



