abszolut fekete
test

black body

Olyan test, amely minden frekvencian egyenletesen képes elnyelni és kibocsatani
az elektromagneses sugarzast (pl. hevitett dobozon |évé apro lyuk).

http://hu.wikipedia.org/wiki/Feketetest-sug%C3%A1rz%C3%A1ls

alaguteffektus

tunnel effect

Ha a dobozba zart részecske potencialis energidja a doboz falaiban nem valik
végtelenné, akkor ezen a helyen a hulldmfliggvénye sem csokken zérussd. Vékony
falak esetén (ahol a potencidlis energia véges tavolsag utan ismét zérus) a
hulldmfliggvény exponencidlis csokkenése a fal masik oldalan abbamarad, és ujra
a doboz belsejében megszokott oszcillacid kovetkezik. A részecske megtaldlhato a
doboz falain kivil is, noha — a klasszikus mechanika alapjan — a szokéshez nincs
elég energidja.

http://hu.wikipedia.org/wiki/Kvantummechanika

angularis
(szogtdl fliggo)
hullamfiiggvény

angular
wavefunction

Ugyanaz, mint a gombfellleten mozgo részecske hulldamfiggvénye:
Y m(0,0) = Nl,mPllml(cos 0)eimo

ahol N; ;,, a normalasi tényezg, Pllmlpedig az asszocialt Legendre-polinom. Kétféle
kvantumszam (/, m) jelenik meg a megoldasban.

http://en.wikipedia.org/wiki/Wave function

anyaghullam-
fogalom

concept of
matter waves

Louis de Broglie vezette be. Minden részecskéhez rendel egyfajta hullamhosszat:

http://hu.wikipedia.org/wiki/Hull%C3%A1lmhossz#Anyaghull.C3.A1m: de Broglie
hull.C3.A1mhossz

asszocialt
Laguerre-
polinom

associated
Laguerre
polynomials

ds® d?
15©) = ¢
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atompalyak
linearis
kombinacidja
linear
combination of
atomic orbitals

lasd: LCAO

Bohr-féle A kvantumelmélet és a klasszikus elektrodinamika kozotti analdgia (pl. a lassu
korrespondenci | rezgések frekvencidi a kvantumelméletben és a klasszikus elektrodinamikaban
a-elv megfelelnek egymdsnak). Amint n->e<o, a kvantummechanikai eredmény tart a
Bohr’s klasszikus mechanikdbdl kbvetkezé eredményhez.

correspondence | http://en.wikipedia.org/wiki/Correspondence principle

principle

Bohr-modell A Rutherford-féle atommodell javitott valtozata, ahol a pozitivan toltott atommag
Bohr model korul keringenek az elektronok. A modell sikeresen magyarazta a Rydberg-

formulat és a hidrogén spektrumat. Posztulatumokra tamaszkodik: (i) Az elektron




a proton koril kérpdlydn mozog a klasszikus mechanika térvényei szerint. (ii) Az
elektronok csak bizonyos megengedett sugaru palyakon keringhetnek, amelyeken
nem sugaroznak. (iii) A staciondrius allapotok kodzti atmenetek gy mennek végbe,
hogy az elektron atugrik egyik allapotbdl a masikba, és ekézben az atom
elektromdgneses hulldmokat bocsat ki. (iv) Az energiaszintek az
impulzusmomentum diszkrét értékeit6l fliggenek.

http://hu.wikipedia.org/wiki/Bohr-f%C3%A9le atommodell

Bohr-sugar

A hidrogénatom Bohr-modelljében a legkisebb energiaju palya sugara (52,9 pm):

Bohr radius 4meyh?

ao = —2

ue
http://hu.wikipedia.org/wiki/Bohr-f%C3%A9le atommodell

Born- Azt feltételezi, hogy az elektronok mozgasa sokkal gyorsabb az atommagokénal, az
Oppenheimer- | atommagok sokkal nehezebbek az elektronoknal, igy gyakorlatilag allonak
kozelités tekintheték.
Born- http://en.wikipedia.org/wiki/Born%E2%80%930ppenheimer_approximation

Oppenheimer
approximation

bozon

boson

Minden elemi részecske vagy bozon vagy fermion, ideértve az atommagokat,
atomokat és molekuldkat. Azonos részecskék esetén teljesen szimmetrikus,
Osszetett kvantumallapotot alkotnak, ami miatt a Bose-Einstein statisztikanak
engedelmeskednek. A spin-statisztika elve szerint belsé spinnel rendelkeznek, ami
csak pozitiv egész szam lehet.

http://hu.wikipedia.org/wiki/Bozon

Bragg-egyenlet

2dsin® = kA

Bragg's law ahol ahol d a racséllandd, © a racssik és a beesd sugar altal bezart szog, A az
elektron hulldmhossza, k az elhajlas rendje.
http://en.wikipedia.org/wiki/Bragg equation
Compton- Compton rontgensugarak szorddasat vizsgalta elektronokon. Azt taldlta, hogy a
effektus szort sugdrzas hulldmhossza kissé novekszik, és a novekedés értéke egyetlen jol

Compton effect

meghatdrozott érték, ami fligg a szérddasi sz6gtdl, de nem fligg a beesd sugdrzas
hulldmhosszatél:

dA = A:(1 —cos0)

ahol A¢ = 2,43 pm (az elektron Compton-hulldmhossza). A fotonoknak nem csak
energiajuk, hanem impulzusuk is van. Az litk6zés sordn az energia- és az
impulzusmegmaradas is érvényeslil, igy értelmezhetd a kisérleti adat.

http://en.wikipedia.org/wiki/Compton effect

DFT (sCirtiség-
funkcional
elmélet)

density
functional
theory

A hullamfliggvény helyett az elektronsl(iriségbdl teszi lehetévé a kémiai
rendszerek jellemz8inek a szamitasat.

http://en.wikipedia.org/wiki/Density functional theory




dobozba zart
részecske

particle in a box

A részecskét (az az azt leiré hulldamfiiggvényt) jol lokalizaltnak nevezziik, ha a
megtalaladsi valdszinliség egyetlen hely szlik kérnyezetében kilénboézik nullatdl.
Athatolhatatlan falt doboz belsejében mozog a részecske. Végtelen
potencialfalak, a részecske hullamfliggvénye a (-o,0) és (a,+°°) tartomanyban
zérus. Ha a részecske egy a élhosszisagu dobozban van (mint pl. egy fémkockaban
Iévé elektron), akkor:

1= | |¥Px)|%dx
/

A ,hulldmszer( tartézkodas” valdszinliségéhez rendelt hullamhossz:
2a
A=—
n
ahol n egy kvantumszam. A dobozba zart részecske energidja stacionarius
allapotban csak diszkrét értékeket vehet fel (azaz kvantalt).

http://en.wikipedia.org/wiki/Particle in a box

Einstein—
Podolsky-
Rosen-
paradoxon

EPR paradox

|asd: EPR-paradoxon

elektron-
diffrakcio

electron
diffraction

Kristalyokon elektronnyaldbot vezettek keresztil. Diffrakcids képet kaptak. Ha egy
elektronnyalab polikristalyos anyagon elhajlast szenved, akkor a Debey—Scherrer-
gylirlik lesznek az elhajlasi képben az interferencia-erdsitési helyek. Az elhajldsi
kép jol értelmezhets a kristalydiffrakciot leird Bragg-egyenlet alapjan.

http://en.wikipedia.org/wiki/Electron diffraction

ekviparticid
elmélet
equipartition
theorem

Egy egyensulyban [év6 rendszerben minden harmonikus oszcillator szabadsag
foknal az atlagos energia (E = kT /2). Egy természetes rezgs rendszernél, mint
példaul egy har, mely egy adott frekvencian rezeg, a frekvencia a hur
hosszusagatdl fugg. A klasszikus fizikdban egy sugarzé energiaja hasonlé egy
természetes rezg6 rendszerhez. Mivel minden rezgésnél hasonld az energia, de a
rezgd rendszer energiajanak tébbsége kisebb és nagyobb hullamhosszokon
talalhato.

http://hu.wikipedia.org/wiki/Ekvipart%C3%ADci%C3%B3-elm%C3%A9let

EPR (Einstein—
Podolsky-
Rosen)-
paradoxon

EPR paradox

Egy gondolatkiséret, amely szerint egy forras két elektront bocsat ki, amelyek
egyUlttes spinje nulla, és mindkett6 a pozitiv és a negativ spin kvantum
szuperpoziciéjdban van, (azaz a két részecske dsszefonddott allapotban van). A
részecskék eléggé eltdvolodnak egymastdl ahhoz, hogy fénysebességnél lassabb
kolcsdnhatds ne johessen kozottik szamitasba. Ha ezek utdn a két részecske
spinjét megmérjik a (tetsz6legesen valasztott) z tengely mentén, azt kapjuk, hogy
ellentétes spinliek. Ha az x tengely mentén mérjik meg, ugyanezt kapjuk. A
masodjara mért részecskénél tehat a mérés eredménye determinisztikus (az elsé
részecskénél mért érték ellentéte). A Heisenberg-féle hatarozatlansagi relacio
szerint egy részecske spinje két, egymasra meréleges irdnyban egyszerre nem
mérhetS meg. igy, ha megmérijiik az elsS részecskén a z, majd a masodikon az x
tengely menti spint, a masodik részecske x irdnyu spinje nem lehet ellentéte az




elsd részecske mérések el6tti spinjének, mert akkor az elsé részecske mindkét
irdnybeli spinjét ismernénk. igy tehat az elsé részecske z irdnyd mérésének
valahogy ,el kell rontania” a masodik részecske x iranyu spinjét, éppugy, ahogy a
sajat x irdnyu spinjét elrontja. A két részecske azonban — ha a lokalitast elfogadjuk
— tul messze van ahhoz, hogy barmiféle kélcsénhatas felléphessen kdzottiik.

http://hu.wikipedia.org/wiki/EPR-paradoxon

feketetest- Az abszolut fekete testnek a sugarzasa, amelyre jellemz6, hogy tetszéleges
sugdrzas hulldmhosszu elektromagneses sugarzast képes elnyelni vagy kibocsatani (és a ra
black-body es6 sugarakat nem veri vissza).
radiation - .
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Kibocsajtott sugarzas hullamhossza
A hulldmhosszfliggés grafikonjat nevezziik Planck-gérbének, mivel ezt a fliggést
Max Planck német fizikus vezette le 1900-ban, felfedezve, hogy az energia nem
folytonos, hanem kvantalt. Egy darab foton energidja a sugarzas frekvencidja és a
Planck-allandé szorzata:
E =hv
http://en.wikipedia.org/wiki/Black-body radiation
fermion Fermionoknak nevezzik a feles (1/2; 3/2; 5/2...) spin(i részecskéket. Azonos
fermion részecskék esetén teljesen antiszimmetrikus kvantumallapotot alkotnak. Teljesil

rajuk a Pauli-elv, amely szerint nem lehet két azonos részecske azonos
kvantumallapotban, szemben a bozonokkal. Enrico Fermirél nevezték el. Adott
hémérsékleten egy energiaszint atlagos betoltottségét fermionok esetén a Fermi-—
Dirac-statisztika hatdrozza meg. Minden elemi részecske vagy fermion, vagy
bozon.

http://hu.wikipedia.org/wiki/Fermion

fotoelektromos
effektus

photoelectric
effect

Az ultraibolya fénnyel megvilagitott fémekbdl (bizonyos fémek esetén) elektronok
Iépnek ki, amiknek az energidjat mérhetjuk. Barmekkora is a sugarzas intenzitasa,
az elektronok nem lépnek ki addig a fémbdl, amig a sugdrzas frekvenciaja meg
nem haladja az adott fémre jellemzd kiiszobértéket. Ha a sugdarzas frekvenciaja a
kiiszobérték felett van, az elektronok azonnal kilépnek a fémbél. A kilép6
elektronok kinetikus energiaja linedrisan fligg a sugarzas frekvenciajatél, de nem
flgg az intenzitasatol. A kilépd elektronok szama fligg a sugarzas intenzitasatol:

mev?
2
http://hu.wikipedia.org/wiki/F%C3%A9nyelektromos jelens%C3%A9g

= hv — Ejiepesi




fiiggetlenrészec
ske-koézelités

free electron
model

lasd: Hartree—Fock (HF) kozelités

Hamilton-
operator

Hamiltonian

ahol h a redukalt Planck-allando, u a részecske tdmege, A a Laplace-operator, V a
potencialis energia.

http://hu.wikipedia.org/wiki/Hamilton-oper%C3%Altor

harmonikus
oszcillator

harmonic
oscillator

A harmonikus rezgémozgast végz6 tomegpontot nevezziik harmonikus
oszcillatornak. Az m tomeg( egy dimenzids harmonikus oszcillatorra erd
hat, ahol k az er6allandé. A potencidlis energia:

Az erre felirhaté Schrodinger-egyenlet megoldasdval az energia:

A linearis harmonikus oszcillator potencialis energidja és sajatfiiggvényei:
W

W

o 7.{{(‘7()(_)
A0

CH

k&t:;;:_"" u (x)

http://en.wikipedia.org/wiki/Harmonic oscillator

http://hu.wikipedia.org/wiki/Harmonikus oszcill%C3%Altor

Hartree-féle
SCF mddszer

Hartree method

A tobbrészecskés Schrodinger-egyenletet egyrészecske-egyenletekre bontjuk, de
az elektronok kolcsonhatdsat is figyelembe vessziik a szamolds soran, mint az i-
edik elektronnak a tébbivel vald kélcsénhatasabdl szarmazé potencidlis energia:

aholi=1, 2, .., N.

Hartree—Fock-

A sokelektromos rendszerek leirdsara alkalmas (a nem-relativisztikus Schroédinger-




féle SCF
modszer,
Hartree-Fock
(HF) kozelités

Hartree-Fock
method, self-
consistent field
method

egyenlet megoldasara dolgoztak ki). Ez a mddszer mas néven a fliggetlen
részecske kozelités, mivel abbdl indul ki, hogy a sokeletronos hulldamfliggvény
egyeletron hullamfliggvények szorzataként all elS. Ez a szorzat nem veszi
figyelembe a Pauli-elvet, mely a fermionokra érvényes. A HF-modellnek jol
megfoghatd, szemléletes tartalma van. Az elektronok pdlydkon mozognak, az
adott palyan lévé elektron szamara a potencial az a ,,tér”, amelyet - a tobbi
elektronnal valé atlagos kolcsonhatdsként - érez.

Az atom teljes hullamfliggvényét determindns alakban veszi fel, ezzel prébalja
figyelembe venni az elektronok megkiilénboztethetetlen voltat. Zarthéju
rendszerek hulldamfiiggvénye egyetlen Slater-determinansként megadhaté. A
szamolas minden atomra és ionra elvégezhetd, az igy megadott teljes energia
hibdja 1% kordli. Ez a vegyértékhéj energiavaltozasainak a nagysagrendjébe esik,
igy az ionizacids és gerjesztési energiak nem tul pontosan adhatdk meg a
modszerrel.

http://en.wikipedia.org/wiki/Self-consistent field
http://en.wikipedia.org/wiki/Hartree%E2%80%93Fock method

Heisenberg-féle
hatarozatlansag
i relacio
uncertainty
principle

A kvantummechanika egyik alapelve, amely azt allitja, hogy nem tudjuk egy
részecske bizonyos megfigyelhet6 valtozoit egyszerre tetsz6leges pontossaggal
megmérni azonos pillanatban, még elvileg sem; példaul nem mérhet6é meg
egyszerre pontosan egy részecske térbeli helye és impulzusa:

AxAp = Yh

ahol A = % = 1,05-10>*Js (h a Planck-éllando, h pedig a redukalt Planck-allando).
Az id6 és az energia szintén hatdrozatlansdgi relacidban allnak egymadssal. A
hatdrozatlansagi relacié alsé korlatot ad a mérések szérasanak szorzatdra.
Makroszkopikus testeknél nem jar kiilénosebb kévetkezménnyel, de atomi
méretekben igen. Gyakran 6sszekeverik a megfigyel hatasaval.

http://hu.wikipedia.org/wiki/Hat%C3%Alrozatlans%C3%Al1gi rel%C3%A1ci%C3%
B3

Heisenberg-féle
matrixmechani
ka

matrix
mechanics

Einstein relativitdselméletben megfogalmazott gondolata a kiindulépont: az
elméletben csak olyan fogalmakat szabad hasznalni, amelyek megfigyelhetd fizikai
mennyiségeket jelentenek. (Az elektron palyaja az atomban nem ilyen.) A pélya
helyett a helykoordinatak Fourier-sorfejtésében szerepl6 amplituddkat kell
haszndlni. Kitaldlta, hogy ezeknek milyen algebrai szabalyoknak kell eleget
tennilk, hogy a megfigyelésekkel megegyez6 eredményt kapjon. Max Born és
Pascal Jordan mutatta ki, hogy az elektron helykoordinatajara és impulzusara
hasznilt, Heisenberg-féle matematikai szimbdlumok matrixok. Heisenberg 1925
juliusdban kozolte dolgozatat. Einstein el6sz6r nem hitt benne, és Bohr is
kételkedet, de Pauli a matrixmechanikaval kiszamolta a hidrogénatom energia-
sajatértékeit.

http://en.wikipedia.org/wiki/Matrix_mechanics

hibridizacio

hybridization

A kémiai kotés leirdsara szolgdld egyik elmélet, a vegyértékkotés-elmélet
madszere. Az atompalydk keverésével olyan Uj hibridpalyakat hoz létre, melyek
alkalmasak az atomok kozotti kotés jellemz8inek leirdsara. A hibridpalyak jol
haszndlhatdk a molekulapdlyak alakjanak magyarazasara. A hibridizacio elméletét
Linus Pauling vezette be, hogy megmagyarazza az olyan molekulak szerkezetét,
mint példaul a metan (CH,: sp® hibridallapot). Ezt az eljarast eredetileg csak az




ilyen egyszerl kémiai rendszerekre fejlesztették ki, de késGbb szélesebb korben is
alkalmazni kezdték, és ma a szerves vegyiiletek szerkezetének leirasaban
altaldnosan hasznaljak. A hibridizaciés elmélet kvantitativ szamitasokra nem
annyira alkalmas, mint a molekulapalya-elmélet. Kilén6sen a d-palyak bevonasa
esetén - példaul a koordindcids kémia és a fémorganikus kémia teriletén - |épnek
fel nehézségek.

http://hu.wikipedia.org/wiki/Hibridiz%C3%A1ci%C3%B3

kvantumszam Kvantumszamnak hivjuk barmely megmaradd mennyiség kvantummechanikai
quantum operdatoranak olyan sajatértékét, ami egy adott kvantummechanikai rendszer
number valamely dallapotat jellemzi, azaz ott ennek hatdrozott értéke van.
4 . 1.1, Megengedett
név jelolés g &
érték
fékvantumszam n nx1
mellékkvantumszam / 0</<(n-1)
magneses palyakvantumszdm (a palyaimpulzushoz
. , m, -1<m<|
tartozé magneses kvantumszam)
magneses spinkvantumszam (a spinhez tartozé m n
magneses kvantumszam) s o
. [ iz e
spinkvantumszam s ’ (egy
elektronra)
A kodz6s n f6kvantumszdmu elektronokat héjakba soroljuk. Az n =1,2,3,...
fékvantumszamnak megfelel6 héjakat a K, L, M,... betikkel jel6ljik.Az adott
fékvantumszamnak megfelel6 héjon beliil a k6z6s | mellékkvantumszamu
elektronokat alhéjakba csoportositjuk. Az alhéjak jel6lése I =0,1,2,3,... szerint
rendre s,p,d.f,... stb.
A Pauli-elv szerint egy atomban nem lehetnek olyan elektronok, amelyeknek mind
a négy kvantumszama azonos; igy egy tébbelektronos atom atomi palyajan
legfeljebb két elektron helyezkedhet el.
kvantummecha | Adott pont koriili keringést ir le. A Schrodinger-egyenlet megoldasaval be kell
nikai keringé vezetni egy masodik kvantumszamot is (n és m). Az m # 0 szerinti
mozgas energiaértékekhez egynél tobb hullamfliggvény (allapot) tartozik, azaz ezek az
rotational energiaértékek kétszeresen degeneraltak:
motion £ I(1 + 1)h?
20
Laplace- Térkoordinatak szerinti differencidlds:
operator 92 92 92
—_v2_ _
Laplace A=Vi= D2 + dy? + 072

operator or
Laplacian

http://hu.wikipedia.org/wiki/Laplace-oper%C3%Altor




LCAO
(atompalyak
linearis
kombinacidja)
LCAO (linear
combination of
atomic orbitals)

A molekulapdlyakat ugy allitjuk el6, hogy atompalyakat kombinalunk linearisan.
J6l hasznalhaté molekulapalydkat kapunk, ha olyan atompalydkat kombinalunk, (i)
amelyeknek energidja nem tul tavoli, (ii) amelyek szamottevé mértékben
atfednek, (iii) amelyeknek a linearis kombindcidja olyan molekulapalyat ad, amely
a molekula szimmetridjaval 6sszhangban van.

http://en.wikipedia.org/wiki/Linear combination of atomic orbitals molecular

orbital method

Lewis-féle
vegyérték
elmélet
concept of the

electron-pair
bond

Sav olyan anyag, mely elektronpar felvételére képes, azaz elektronpar-akceptor, a
bazisok pedig elektronpar-donorok. Az 1938-ban felfedezett elméletet 1963-ban
Ralph G. Pearson tovabb fejlesztette és mind a savak, mind a bazisok esetén
megkllonboztet Ugynevezett hard (kemény) és soft (lagy) valtozatokat. A
vegyértékelektronoknak alapvet6 szerepet tulajdonit a kémiai kotés
kialakitasaban. Elektronatvitellel ionos kotés, elektronok megosztasaval kovalens
kotés alakul ki. Ennek soran az atomok nemesgaz konfiguracié kialakitasara
torekszenek (oktett-szabaly).

http://en.wikipedia.org/wiki/Chemical bond

MO
(molekulapalya)
-elmélet

MO (molecular
orbital) theory

A molekulapdlya elméletet szinte teljesen parhuzamosan fejlesztették ki a
vegyértékkotés elméletével. Az elmélet azonban nem a kor kémikusainak
elképzeléseibdl, hanem inkabb a fizikusoknak az atomszerkezettel kapcsolatos
ismereteinek a molekulakra valo kiterjesztésébdl indult ki. A molekulapalya-
elméletben az egész molekulara kiterjed6 palyak szerepelnek. Az alapja az a
feltételezés, hogy a molekuldk elektronszerkezetének leirasa nem alapulhat mas
torvényszerliségeken, mint amiket az atomok szerkezetének a leirdsanal
felhasznaltak. A kémiai kdtés abbdl szarmaztathatd, hogy az egyensulyi
magkonfiguracid esetén kialakulé molekulapalydkra l1ép6 elektronok dsszes
energidja csokken az atomi palyan |évé elektronok 6sszes energidjahoz képest.

molekulapilya-
elmélet

molecular
orbital theory

lasd: MO-elmélet

Pauli-elv

Pauli exclusion
principle

A Pauli-elv (vagy Pauli-féle kizarasi elv) Wolfgang Pauli altal 1925-ben
megfogalmazott kvantummechanikai elv, mely szerint nem lehet két azonos
fermion azonos kvantumallapotban (szemben a bozonokkal, ahol lehet). Adott
hémérsékleten egy energiaszint atlagos betoltottségét fermionok esetén a Fermi-
Dirac-statisztika hatarozza meg. A Pauli-elv felel&s az atomhéjak stabilitasaért.

http://hu.wikipedia.org/wiki/Pauli-elv

PES (potencialis
energia-
hiperfeliilet)

PES (potential
energy surface)

Molekuldk PES-e csak a Born—Oppenheimer-kozelités keretén belll [étezik. A PES
a molekula energiajat geometriai koordinatak fliggvényében adja meg. N mag
esetében egy (3N+1) dimenzids tér. A PES hatarozza meg a legtobb molekularis
tulajdonsagot. Az egyensulyi molekulaszerkezetek a PES-t jellemzé volgyek
minimumainak felelnek meg. Reakcidk energetikdja meghatarozhato a
reaktansokra és a termékekre jellemz6 minimumok energiajabdl, illetve
magassagabdl. A reaktdnsokat a termékekkel egy un. reakciéut koti 6ssze, mely
keresztiilhalad legalabb egy atmeneti allapoton. Az 4tmeneti dllapot a
legmagasabb energidju pont egy legkisebb energiaju uton. A reakcidsebességi
egyUtthaték meghatarozhatdk az atmeneti dllapot magassagabdl és alakjabdl. A




volgynek egy minimumhely korili alakja a molekula rezgési szinképét hatarozza
meg.

potencialis
energia-
hiperfeliilet

potential
energy surface

lasd: PES

radialis hullam-

Zr 27r
Rn,l(r) = - n,lrlexp <_ E) L12’Ll-|-—'-l1 (_)

fliggvény 0 nag

radial wave Csak a magtdl mért tavolsagtol fugg.

equation

radialis Pn,l(r) = r2|Rn,l(r)|

siirliség- . e . .

fiiggvény Megadja annak a v:laloszmusege',c, hogy az n:{ kvantulmszar.nokkal jellemzett
elektron az r sugaru, dr vastagsagu gombhéjon tartézkodik.

radial

distribution

function

Rydberg- Az atomfizika egyik Osszefliggése, melybSl megallapithatd a hidrogén szinképe.

formula KésGbb a Rydberg—Ritz-féle kombinacids elvvel sikeriilt kiterjeszteni, hogy minden

(Rydberg—Ritz- | elemre m(kodjén. A spektrum egy hullamhosszhalmaz, melyek kibocsatasara egy

formula) kémiai elem atomja képes, mikozben az elektron a diszkrét energidju

Rydberg elektronhéjak” egyikér6l a masikra ugrik. A formulat a svéd fizikus, Johannes

formula Rydberg alkotta meg, és 1888-ben tett kdzzé. A Rydberg-formula hidrogénre:

1 <1 1)
Avac H n? nj

ahol Ay, a kibocsatott részecske hulldmhossza vakuumban, R, a Rydberg-dllandé,
n, és n, pedig olyan egész szamok, melyekre n; < n,.

http://hu.wikipedia.org/wiki/Rydberg-formula

Ide konvergal

n; n, Név (nm) Tartomany
1 2-t6l végtelenig Lyman-sorozat 91 ultraibolya
2 3-tdl végtelenig Balmer-sorozat 365 lathatd

3 4-t6l végtelenig Paschen-sorozat 821 infravoros

4  5-t6l végtelenig Brackett-sorozat 1459

5 6-tél végtelenig Pfund-sorozat 2280

6 | 7-t6l végtelenig Humphreys-sorozat = 3283

Schrodinger-

A Schrodinger-egyenlet egy energia sajatérték-egyenlet. Létezik id6fliggetlen




egyenlet

Schrodinger
equation

(stacionarius) és id6fuigg6 formaja is.
HY = EY¥Y

ahol H a Hamilton-operator, W a hullamfiggvény, E az energia. A Schrodinger-
egyenlet axidma, azaz nem lehet levezetni csak posztuldlni. A helyességét az
igazolja, hogy a segitségével a kisérletekkel egyez6 eredményeket kapunk.

http://hu.wikipedia.org/wiki/Schr%sC3%B6dinger-egyenlet

Schrédinger-
féle
hullammechani
ka

wave
mechanics

A de Broglie altal bevezetett anyaghullam-fogalom alapjan jutott egy
differencidlegyenlethez, amelynek regularis megolddsai megadjik az atomok
energia-sajatértékeit. Kimutatta, hogy a kétféle targyaldasmaod (a matrixmechanika
és a hulldammechanika) egymassal egyenértékd. Paul Dirac dolgozta ki a
kvantummechanika Hilbert-térben értelmezett allapotvektorokra és operatorokra
alapozott matematikai elméletét. A Dirac-féle targyalas Iényege, hogy minden
fizikai mennyiséghez operdtort rendeliink, és ennek sajatértékeit azonositjuk az
illeté mennyiség méréssel megdéllapithaté értékeivel.

http://www.zbp.univie.ac.at/schrodinger/ewellenmechanik/quantentheorie.htm

Schrédinger
macskaja
Schrédinger's
cat

Erwin Schroédinger nevéhez f(iz6d6 gondolatkisérlet. , Tegyiik fel, hogy van egy
macskdam. Ezt beteszem egy ketrecbe, és a ketrec mellé odateszek egy radioaktiv
készitményt, amely percenként 50%-os valdsziniiséggel bocsdt ki egy alfa-
részecskét. Egy szamldlot is odateszek, ami egy percre bekapcsol. Ha ez alatt a
perc alatt joén egy alfa-részecske, akkor a szamldlé megindul, kinyit egy kis ajtét,
bején egy kémiai méreg, amitél a macska meghal. Ha pedig nem jétt alfa-
részecske ebben a percben, a macska életben marad. En ezt nem figyelem. A
kisérlet végén a macska dllapotfiiggvénye olyan, hogy a macska egy fél
valdsziniiséggel él, és egy fél valdszintiséggel halott. Heisenberg szerint - mondja
Schrédinger - ha most hirtelen ranézek a macskdra, attdl a tekintettél a macska
tényleg meghal, vagy a macska tényleg megél.” Ezzel kivanta szemléltetni a
mikrovilagban uralkodd térvények hétkdznapi szemlélet szdmdra meghokkenté
idegenszer(iségét, azt, hogy a részecskék egyidejlleg tobb helyen, kilonféle
allapotokban lehetnek. (A kvantummechanikdban szuperpozicié elvének
nevezziik, amikor egy részecske vagy hulldm un. kevert allapotban van, azaz
bizonyos tulajdonsdgait nem tudjuk egyértelmlen megallapitani. A részecske
addig marad ebben, amig valamilyen mdédon meg nem allapitjuk, hogy valéjaban
hol és milyen allapotban van. A probléma ott kezdédik, hogy mérés (megfigyelés)
hatdsara a szuperpozicid 6sszeroppan, és a részecske egyértelmien a lehetséges
allapotok egyikébe kertiil.)

http://hu.wikipedia.org/wiki/Schr%C3%B6dinger macsk%C3%Alja

stir(iség-
funkcional
elmélet

density
functional
theory

lasd: DFT

stacionarius
Schrodinger-
egyenlet

stationer

A Schrodinger-egyenlet id6tél fliggetlen alakja:
HY = E¥
http://wwwitp.physik.tu-




Schrédinger

berlin.de/brandes/public_html/gm/umist gm/node27.html

equation

Stefan- A feketetest-sugdrzasra vonatkozik, és megallapitja, hogy a fellletegységrdl
Boltzmann- id6egység alatt kisugarzott 6sszes energia (azaz a kisugarzott felileti teljesitmény)
torvény egyenesen aranyos a h6mérséklet negyedik hatvanyaval:

Stefan- AE R

Boltzmann law AA - At

ahol 0 =5,67-10% Wm™K* (Stefan—Boltzmann-allandd).

http://hu.wikipedia.org/wiki/Stefan%E2%80%93Boltzmann-
t%C3%B6rv%C3%A9ny

szabad
részecske

free particle

A legegyszerlibb kvantummechanikai objektum, de a valdsdgban csak rovid ideig
teljesil. Nem all kélcsdnhatasban mas fizikai objektumokkal, potencidlis energiaja
allandé. Egy dimenziéban megoldhatd ra a Schrédinger-egyenlet. A W fliggvény
térben és id6ben periodikus sikhullamot ir le, melyre:

2mh

2UE

http://en.wikipedia.org/wiki/Free particle

A=

= pi (de Broglie) és E = hv (Planck).

variacios
modszer

variational
method

A stacionarius Schrodinger-egyenlet kozelité megolddsa. Akkor hasznaljuk, ha
valamely kvantummechanikai feladat egzakt megoldasa nem adhaté meg, vagy
csak korlatozott pontossagu informacidra van sziikség. Az alapallapot
meghatdrozdasara szolgal.

http://en.wikipedia.org/wiki/Variational method

VB
(vegyértékkotés
)-elmélet

VB (valence
bond) theory

A kvantummechanika mddszereit alkalmazza a kémiai kotés leirasdra. Kézponti
kérdése, hogy a molekulaképz&dés soran a kilonallé atomok atompalyai hogyan
kombinalddnak az egyes kémiai kotések kialakuldsahoz. A vegyértékkotés-elmélet
szerint kovalens kotés két atom kozott a két atom félig betoltott, egy parositatlan
elektront tartalmazo vegyértékpalyainak atfedésével jon létre. A vegyértékkotés
szerkezet hasonld a Lewis szerkezethez, de ha nem lehetséges egyetlen Lewis
szerkezetet felirni, akkor tobb vegyértékkotés szerkezetet haszndlnak. A
vegyértékkotés szerkezetek ezen kombinacidja a rezonancia-elmélet legf6bb
pontja. A vegyértékkotés-elmélet szerint a kémiai kotést az abban részt vevé
atomok atompalydinak atfedése hozza létre. Az atfedés kdvetkeztében az
elektronok a legnagyobb valdszinlséggel a kotés kordli térrészben tartézkodnak.
Az atfedd palyaknak két tipusa van: szigma és pi. Szigma(c)-kotés jon Iétre, ha a
két megosztott elektron palyai fej-fej atfedésben vannak. Pi(rt)-kotés keletkezik,
ha két egymassal parhuzamos palya kozott van atfedés. A kotésrend tekintetében
az egyszeres kotésben egy szigma-kotés van, a kettds kotések egy szigma- és egy
pi-kotésbdl dlinak, a hdrmas kotésben pedig egy szigma- és két pi-kotés taldlhato.
A kotést kialakité atompalydk hibridpalyak is lehetnek. A kotéshez megfelel6
tipusu (karakter(i) atompalya elGallitasara szolgald modszer neve hibridizacié.

http://hu.wikipedia.org/wiki/Vegy%C3%A9rt%C3%A9kk%C3%B6t%C3%A9s-
elm%C3%A9let

vegyértékkotés-
elmélet

valence bond

lasd: VB-elmélet




theory

Wien-féle
eltolédasi
torvény
Wien's
displacement
law

A maximalis intenzitasu sugdrzds hulldmhossza a sugdrzé test hémérsékletével
forditottan aranyos:

AmaxT = 2,88:10° mK

A torvényt 1893-ban alkotta meg Wilhelm Wien. A tapasztalat szerint alacsony
hémérsékleten az izz6 testek voros szinliek. A hémérséklet emelkedésével a test
szine vilagos voros, sargds-fehéres, végil kelléen magas hémérsékleten kékes
szinGvé valik. A csillagok szine és az ebbd6l adddo elnevezés is (voros orias, fehér
toérpe) az eltolddasi torvénnyel magyarazhato.

http://en.wikipedia.org/wiki/Wien%27s displacement law




