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Klasszikus �zika eszk özei

l tömegpont (idealizáció!)

l koordináta (tetsz �olegesen pontosan meghatározható)

l impulzus (tetsz �olegesen pontosan meghatározható)

l trajektória

Értelmes kérdések

l ,,hol vagy?”

l ,,mekkora a sebességed?”

l (,,mekkora az impulzusod?”)
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néhány diában
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A tömegpont jellemzésére vezessünk be egy függvényt, majd
szüntessük meg a szakadást, ,,jav�́tsuk meg”!

szakadásos függvény
klasszikus tömegpont

folytonos függvény
(hullámfüggvény)

kvantummechanikai objektum
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A hullámfüggvény: 	 = 	( x; y; z), R3 ! C

l hogyan kódolja a helyet?

l hogyan kódolja az impulzust?
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Egy P pont körüli kicsi � V térfogatban a megtalálás valósz�́n �usége:

W = 	( P)	( P) � � V = j	( P)j2 � V

Természetesen 1 valósz�́n �uséggel meg kell találni a részecskét
(ha mindenhol keressük):

Z

V
j	( P)j2 dV = 1
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A mozgást (impulzust) a görbe ,,�nomszerkezete”, mint ázata
kódolja! Minél ,,nyugtalanabb” a görbe, minél inkább változik
helyr �ol helyre a megtalálási valósz�́n �uség, minél nagyobb a
görbület, annál ,,élénkebb” a mozgás.

p �
1
�
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A kitérés és a görbület nem független!

l a kitérések egymásutánja hozza létre a görbületet

l a görbületek változása szabályozza a kitérést

A hull ámfüggv ényben összefon ódik a helyzet és a mozg ás!
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A helyzet és a mozgás összefonódásának következményei vannak!

l ,,Elkent” görbe
kevés hullám összege
kevés különböz �o �
kevés különböz �o impulzus
� p kicsi

l ,,Élesebb” görbe
több hullám összege
több különböz �o �
több különböz �o impulzus
� p nagy

� x nagy ! � p kicsi

� x kicsi ! � p nagy
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Heisenberg-féle határozatlansági reláció:

� x � � p �
~
2

l A koordináta bizonytalanságának csökkentése megnöveli az
impulzus bizonytalanságát

l A impluzus bizonytalanságának csökkentése megnöveli a
hely bizonytalanságát

l Létezik egy közös alsó korlát: ~ = 1 ; 05� 10� 34 Js.
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Egy autó (m = 2 � 103 kg) sebességének bizonytalansága
� v = 0 ; 1 m

s . Ekkor a hely bizonytalansága:

� x =
~

2m� v
=

1; 05� 10� 34 Js

2 � 2 � 103 kg � 0; 1 m
s

� 10� 37 m

Egy elektron esetén (m = 9 ; 1 � 10� 29 kg) sebességének
bizonytalansága � v = 104 m

s . Ekkor a hely bizonytalansága:

� x � 10� 9 m atomi méretek nagyságrendje!

Egy H-atomba bezárt elektron helybizonytalansága legyen a
hidrogénatom átmér �oje (2a0=106 pm). Mekkora sebességének
bizonytalansága?

� v � 500
km

s
nagy impulzusbizonytalanság!
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Mikor válik a határozatlansági összefüggés fontossá?

� x � m� v �
~
2

~ = 1 ; 05� 10� 34 Js

h; ~ mértékegysége:

Js = kg � m �
m

s
azaz:

tömeg� távolság� sebesség

Olyan objektumokn ál jut szerephez, ahol a r észecske
tömeg ének, útj ának és sebess égének szorzata ebbe a

nagys ágrendbe esik.
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A hullámfüggvényt meghatározó egyenlet a Schrödinger-egyenlet:

�
~2

2m

�
@2	
@x2

+
@2	
@y2

+
@2	
@z2

�
+ V 	 = E 	

l Egyszer �u rendszerekre (H-atom, harmonikus oszcill átor, . . . )
létezik analitikus megoldása, de ez (most még)
matematikailag bonyolult!

l Összetettebb, sokrészecskés rendszerekre csak közel�́t �o
megoldások léteznek!

l Mi (most) egyszer �u rendszerekre sem oldjuk meg (helyette
heurisztika vagy csak a végeredmény)
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l Ekin = 1
2 mv2 – kinetikus energia

l FC = 1
4�� 0

q1 q2
r 2 – Coulomb-er �o

l Upot = � 1
4�� 0

q1 q2
r – Coulomb-potenciál

l E foton = h� – foton energiája

l � = h
p – de-Broglie hullámhossz

l W = j	 j2 � V – valósz�́n �uségi értelmezés

l � x � � p � ~
2 – Heisenberg-féle reláció
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l Planck-állandó: h = 6 ; 62� 10� 34 Js

l látható fény hullámhossza és egy foton energiája:
kék – piros � 400-800 nm; 0; 5-0; 25 aJ

l UV fény hullámhossza és egy foton energiája:
� 150- 400nm; 0; 5-1; 3 aJ

l elektrontöltés e = 1 ; 602� 10� 19 C

l elektrontömeg me = 0 ; 911� 10� 30 kg

l proton tömege mp = 1 ; 673� 10� 27 kg

l elektronvolt 1eV = 1 ; 602� 10� 19 J

l atomátmér �o nagyságrendje: 10� 10 m = 100pm

l H atomsugara: a0 = 52; 9 pm
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Az 1D-s potenciálba bezárt elektron mint hullám analógiája a
klasszikus �zik ában a húron kialakuló hullám.

A kialakuló elektron-állóhullámok
hullámhossza: � 0 = 2L; � 1 = L; : : : ,

� k =
2L

k + 1

Ezt a hullámhosszt az elektron
de-Broglie hullámhosszának tekintve

vk =
h

m� k
=

h
2mL

(k + 1)

átlagos sebesség adódik.
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Tehát az elektron (kinetikus) energiája

Ek =
1
2

mv2
k =

h2

8mL 2 (k + 1) 2 =
h2

8mL 2 n2

diszkrét értékeket vehet fel.

l k a csomópontok száma, n = k + 1 az állapot kvantumszáma

l Az elektron csak egymástól számottev �oen különböz �o
(diszkrét) állapotokban lehet

l Az energiaszintek diszkrétek, az elektron energiája nem lehet
nulla. k = 0 esetén is van E0 = h

8mL 2 zérusponti energia

l A doboz méretének csökkentésével az alapállapoti energia
növekszik (és ford�́tva, korrespondencia-elv)

l A kvantumállapotok közötti váltásokkor csak jól
meghatározott energiákat vehet fel illetve adhat le az elektron
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néhány diában
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Az elektron energiája és hullámfüggvénye:

En =
h2

8mL 2 n2; 	 n (x) =

r
2
L

sin
� �

L
nx

�
; (n = 1 ; 2; 3; : : : )

l Alapállapotban (k = 0 ) az elektron
megtalálási valósz�́n �usége a doboz
közepén maximális

l Gerjesztett állapotokban a hullám-
függvény zérushelyeinél a meg-
találási valósz�́n �uség nulla, máshol a
hullámfüggvény négyzetével arányos

l A dobozba zárt elektron bármely
állapota el �oáll�́tható a fenti saját-
állapotok lineáris kombinációjaként:
	 =

P
n cn 	 n
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Atomnyi mérettartományba zárt elektron esetén L � 0; 3 nm.

Az alapállapot energiája: E0 = 0 ; 7 aJ.
A gerjesztéshez szükséges energia: E1 � E0 = 3h2

8mL 2 = 2 aJ, azaz

atomokat és nm-nél kisebb molekulákat csak ultraibolya fénnyel
(h� > 0; 5 aJ) lehet gerjeszteni.

Konjugált kötésrendszer �u (,,hosszú”) molekuláknál az elektron
,,futópályája”, (L ) megn�o, a gerjesztési energia lecsökken.

likopin molekula
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További konjugált kötésrend�u molekulák
(látható tartományban gerjeszthet �ok, 0; 25 aJ < h� < 0; 5 aJ)

� -karotin molekula

retinál
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A H-atom képe: tekintsünk egy proton vonzásába bezárt elektront.

l Egyszer �us�́t ésként tegyük fel, hogy az elektron önkényesen
választott r sugarú gömbbe van bezárva.

l Alapállapotban az elektron átlagos
sebességét a határozatlansági
összefüggésb�ol becsülhetjük:

v0 =
~

mr

Ekkor a gömbben fél hullámhossz
van, középen maximális kitéréssel
(nincs csomófelület).

l A gerjesztés csomók megjelenését eredményezik (3D-ben
csomófelületek).
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Els �o gerjesztett állapotban egész hullám (egy csomófelülettel).
A de-Broglie összefüggés szerint (v = h

m� ) a fele hullámhosszhoz
kétszeres sebesség tartozik:

v1 = 2v0

A k. gerjesztett állapotban lév �o átlagos sebességét becsülhetjük:

vk = ( k + 1) v0 = ( k + 1)
~

mr
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A k: gerjesztett állapot energiája:

Ek (r ) =
1
2

mv2
k �

e2

4�� 0r
=

~2

2m
(k + 1) 2 1

r 2 �
e2

4�� 0r

A megvalósuló állapot minimális energiájú:

dEk (r )
dr

= 0 �! r k =
4�� 0~2

me2 (k + 1) 2 =
4�� 0~2

me2 n2

k: bels �o csomók száma, n = k � 1 az állapot kvantumszáma
(kés �obb: f �okvantumszám).

Az H alapállapoti atomsugara, a Bohr-sugár:

a0 =
4�� 0~2

me2 = 52; 9 pm
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v Dobozba zárt elektron
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A gerjesztett állapotok energiája:

Ek = �
me4

32� 2� 2
0~2(k + 1) 2 = �

I H

(k + 1) 2 = �
I H

n2

A H-atom ionizációs energiája:

I H =
me4

32� 2� 2
0~2 = 2 ; 2 aJ

(Bár szám�́tásunk heurisztikus volt, eredménye megegyezik a
Schrödinger-egyenlet megoldásából kapott eredménnyel!)

A klasszikus �zikai nyugalomnak a kvantummechanikai
alapállapot felel meg.
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l A hidrogénatom alapállapota gömbszimmetrikus: az elektron
hullámfüggvénye kisimulni igyekszik, hogy a mozgási
energiát csökkentse, ennek hat ellene a Coulomb-vonzás.
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l A hidrogénatom alapállapota gömbszimmetrikus: az elektron
hullámfüggvénye kisimulni igyekszik, hogy a mozgási
energiát csökkentse, ennek hat ellene a Coulomb-vonzás.

l Megfelel �o er �osség �u gerjesztés hatására ez a rend
megbomlik: különböz �o mintázatok jönnek létre.

l A gerjesztett állapotokban (a Coulomb-tér forgásszimmetriája
miatt, 3D-ben vagyunk!) csomós�́k és csomógömb is
megjelenhet:

F a kitüntetett térbeli irányultságot nem adó csomógömbök
számát g-vel,

F a térbeli irányultságot okozó csomós�́kok számát l -lel
jelöljük.

l A csomók száma: k = g + l

l A f �okvantumszám: n = g + l + 1
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l A kötött elektron állapotainak alakját három kvantumszámmal
jellemezzük:

F f �okvantumszám: n = 1 ; 2; : : : , egyelektronos
rendszerekben csak ett �ol függ az energia, degeneráció

F mellékkvantumszám: l = 1 ; 2; : : : ; n � 1, a pálya alakját
határozza meg 1 ! s, 2 ! p, 3 ! d, 4 ! f

F mágneses kvantumszám: ml = � l; : : : ; 0; : : : ; l a pálya
térbeli orientációját határozza meg

l Pálya (atomi pálya): a kötött elektron adott energiaérték �u
állóhullám-állapota, ,,sajátrezgése”

g = 0 g = 1 g = 2 g = 3
l = 0 1s 2s 3s 4s
l = 1 2p 3p 4p 5p
l = 2 3d 4d 5d 6d
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Tekintsük a legkisebb energiájú, legkötöttebb 1s-elektront.

l Nincs csomógömb (g = 0 ), nincs csomós�́k (l = 0 ), a pálya
gömbszimmetrikus

l Hullámfüggvénye a Schrödinger-egyenlet megoldásából
adódik:

	 1s =
1

p
�a 3

0

e� r=a 0

l Csak r -t �ol függ, állandó sugárral rajzolt felület pontjaiban
azonos értéket vesz fel (gömbszimmetria)

Hol van az elektron? ! Nincs olyan válasz, mint a klasszikus
�zik ában!

l Egy adott (x; y; z) pont körüli � V térfogatban
W = j	( x; y; z)j2� V valósz�́n �uséggel. (Nem informat�́v!)
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1s-elektron

	 1s = 	 1s(r ) =
1

p
�a 3

0

e� r=a 0 �! j 	 1s j2 =
1

�a 3
0

e� 2r=a 0

l Legnagyobb valósz�́n �uséggel a magnál van, ett �ol távolodva a
megtalálási vszg. exponenciálisan csökken

l Adott sugáron a megtalálási vszg. állandó (gömbszimmetria)
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Ábrázolni lehet:

l sat�́rozás: intenzitása arányos a megtalálási vszg-gel

l ,,dot-plot”: a pontok s �ur �us ége arányos a megtalálási vszg-gel
(mérés-szer �u)

l burkolófelület: ezen a felületen belül 90 % valósz�́n �uséggel
található meg az elektron
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v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 30

Ábrázolni lehet még:

l radiális eloszlásfüggvény: mekkora a valósz�́n �usége, hogy
egy r sugarú � r vastag gömbhéjban van:

P� r = 4 r 2� j	( r )j2� r

Esetünkben
P � r 2e� r=a 0



Gerjesztett állapotok: 1s-állapot

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 31

Az 1s elektron sajátfüggvénye – normálási együttható nélkül

	 1s � e� r=a 0 nincs csomófelület

Az 1s pálya 	 , j	 j2 , r 2 	 gra�konjai
http://winter.group.shef.ac.uk/orbitron/



Gerjesztett állapotok: 1s-állapot

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 32

Az 1s elektron sajátfüggvénye – normálási együttható nélkül

	 1s � e� r=a 0 nincs csomófelület

Az 1s pálya 90%-os burkolófelülete és a 25 - 90%-os kontúrok

http://csi.chemie.tu-darmstadt.de/ak/immel/tutorial s/



Gerjesztett állapotok: 2s-állapot

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 33

A 2s elektron sajátfüggvénye – normálási együttható nélkül

	 2s � (2a0 � r )e� r= 2a0 csomógömb r = 2 a0

A 2s pálya 	 , j	 j2 , r 2 	 gra�konjai



Gerjesztett állapotok: 2s-állapot

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 34

A 2s elektron sajátfüggvénye – normálási együttható nélkül

	 2s � (2a0 � r )e� r= 2a0 csomógömb r = 2 a0

A 2s pálya 90%-os burkolófelülete és a 25 - 90%-os kontúrok



Gerjesztett állapotok: 3s-állapot

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 35

A 3s elektron sajátfüggvénye – normálási együttható nélkül

	 3s � (2r 2 � 18a0r + 27a2
0)e� r= 3a0 két csomógömb r 1 = 1 ; 9a0

r 2 = 7 ; 1a0

A 3s pálya 	 , j	 j2 , r 2 	 gra�konjai



Gerjesztett állapotok: 3s-állapot

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 36

A 3s elektron sajátfüggvénye – normálási együttható nélkül

	 3s � (2r 2 � 18a0r + 27a2
0)e� r= 3a0 két csomógömb r 1 = 1 ; 9a0

r 2 = 7 ; 1a0

A 3s pálya 90%-os burkolófelülete és a 25 - 90%-os kontúrok



Gerjesztett állapotok: s-állapotok

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 37

l A csak csomógömböt tartalmazó (l = 0 , g = 1 ; 2; 3; : : : )
gerjesztett állapotok gömbszimmetrikusak

l Kvantumszámokkal kifejezve ezek az 1s (l = 0 ; g = 0 );
2s (l = 0 ; g = 1 ); 3s (l = 0 ; g = 2 ); . . . pályák



Gerjesztett állapotok: p-állapotok

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 38

l Az egy csomós�́kot tartalmazó állapotok (l = 1 , g = 1 ; 2; 3; : : : )
térbeli irányultságot mutatnak

l Csomógömbök és csomós�́kok együttesen fordulhatnak el �o

l A p-állapot három lényegesen különböz �o (egymásra
mer �oleges) helyzetben létezhet, ezek energiája egyenl �o

l F�okvantumszámmal kifejezve ezek a 2p (l = 1 ; g = 0 ); 3p
(l = 1 ; g = 1 ); 4p (l = 1 ; g = 2 ); . . . pályák



Gerjesztett állapotok: 2p-állapot

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 39

A 2p elektron sajátfüggvényei – normálási együtthatók nélkül
	 2px � xe� r= 2a0 csomós�́k x = 0
	 2py � ye� r= 2a0 csomós�́k y = 0
	 2pz � ze� r= 2a0 csomós�́k z = 0

A 2p pálya 	 , j	 j2 , r 2 	 gra�konjai



Gerjesztett állapotok: 2p-állapot

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 40

A 2p elektron sajátfüggvényei – normálási együtthatók nélkül
	 2px � xe� r= 2a0 csomós�́k x = 0
	 2py � ye� r= 2a0 csomós�́k y = 0
	 2pz � ze� r= 2a0 csomós�́k z = 0

Egy 2p pálya 90%-os burkolófelülete és a 25 - 90%-os kontúrok



Gerjesztett állapotok: 2p-állapot

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 41

A 2p elektron sajátfüggvényei – normálási együtthatók nélkül
	 2px � xe� r= 2a0 csomós�́k x = 0
	 2py � ye� r= 2a0 csomós�́k y = 0
	 2pz � ze� r= 2a0 csomós�́k z = 0

A 2px , 2py és 2pz pályák térbeli orientációi



Gerjesztett állapotok: 3p-állapot

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 42

A 3p elektron sajátfüggvényei – normálási együtthatók nélkül
	 3px � (r � 6a0)xe� r= 3a0 csomók x = 0 és r = 6 a0

	 3py � (r � 6a0)ye� r= 3a0 csomók y = 0 és r = 6 a0

	 3pz � (r � 6a0)ze� r= 3a0 csomók z = 0 és r = 6 a0

A 3p pálya 	 , j	 j2 , r 2 	 gra�konjai



Gerjesztett állapotok: 3p-állapot

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 43

A 3p elektron sajátfüggvényei – normálási együtthatók nélkül
	 3px � (r � 6a0)xe� r= 3a0 csomók x = 0 és r = 6 a0

	 3py � (r � 6a0)ye� r= 3a0 csomók y = 0 és r = 6 a0

	 3pz � (r � 6a0)ze� r= 3a0 csomók z = 0 és r = 6 a0

Egy 3p pálya 90%-os burkolófelülete és a 25 - 90%-os kontúrok



Gerjesztett állapotok: 3p-állapot

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 44

A 3p elektron sajátfüggvényei – normálási együtthatók nélkül
	 3px � (r � 6a0)xe� r= 3a0 csomók x = 0 és r = 6 a0

	 3py � (r � 6a0)ye� r= 3a0 csomók y = 0 és r = 6 a0

	 3pz � (r � 6a0)ze� r= 3a0 csomók z = 0 és r = 6 a0

A 3px , 3py és 3pz pályák térbeli orientációi



Gerjesztett állapotok: d-állapotok

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 45

l Két, egymásra mer �oleges csomós�́kot tartalmazó állapotok
(l = 2 , g = 1 ; 2; 3; : : : ), még kisebb szimmetriával

l Öt lényegesen különböz �o irányultsága létezik (a hatodik
,,kikeverhet �o”)

l F�okvantumszámmal kifejezve ezek a 3d (l = 2 ; g = 0 ); 4d
(l = 2 ; g = 1 ); 5d (l = 2 ; g = 2 ); . . . pályák

A 3d (csomógömb nélküli, két csomós�́kos) pálya hat irányultsága



Gerjesztett állapotok: 3d-állapot

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 46

A 3d elektron sajátfüggvényei – normálási együtthatók nélkül
	 3dxy � xye� r= 3a0 csomós�́kok x = 0 és y = 0
	 3dyz � yze� r= 3a0 csomós�́kok y = 0 és z = 0
	 3dzx � yze� r= 3a0 csomós�́kok z = 0 és x = 0
	 3dx 2 � y 2 � (x2 � y2)e� r= 3a0 csomós�́kok y = x és y = � x

	 3dy 2 � z 2 � (y2 � z2)e� r= 3a0 csomós�́kok z = y és z = � y



Gerjesztett állapotok: 3d-állapot

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 47

A 3d elektron sajátfüggvényei – normálási együtthatók nélkül
	 3dxy � xye� r= 3a0 csomós�́kok x = 0 és y = 0
	 3dyz � yze� r= 3a0 csomós�́kok y = 0 és z = 0
	 3dzx � yze� r= 3a0 csomós�́kok z = 0 és x = 0
	 3dx 2 � y 2 � (x2 � y2)e� r= 3a0 csomós�́kok y = x és y = � x

	 3dy 2 � z 2 � (y2 � z2)e� r= 3a0 csomós�́kok z = y és z = � y

Egy 3d pálya 90%-os burkolófelülete és a 25 - 90%-os kontúrok



Gerjesztett állapotok: 3d-állapot

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 48

A 3d elektron sajátfüggvényei – normálási együtthatók nélkül
	 3dxy � xye� r= 3a0 csomós�́kok x = 0 és y = 0
	 3dyz � yze� r= 3a0 csomós�́kok y = 0 és z = 0
	 3dzx � yze� r= 3a0 csomós�́kok z = 0 és x = 0
	 3dx 2 � y 2 � (x2 � y2)e� r= 3a0 csomós�́kok y = x és y = � x

	 3dy 2 � z 2 � (y2 � z2)e� r= 3a0 csomós�́kok z = y és z = � y

A 3d pályák öt különböz �o irány�́tása



Gerjesztett állapotok

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 49



Irodalom, szimul áci ók

v Kvantummechanika
néhány diában

v Dobozba zárt elektron

v A H-atom

v Gerjesztett állapotok

Molekulák világa – 1. kémiai szeminárium Molekuláris bionika szak I. év – 50

Általános irodalom

l D. O. Hayward: Quantum Mechanics for Chemists, Royal
Society of Chemistry, UK, 2002

l P. W. Atkins: Fizikai kémia II., Nemzeti Tankönyvkiadó, 1998

Az ábrák forrásai, szimulációk

l www.falstad.com/qmatom

l winter.group.shef.ac.uk/orbitron

l csi.chemie.tu-darmstadt.de/ak/immel/tutorials

l www.mhhe.com/physsci/chemistry/
/essentialchemistry/flash/flash.mhtml
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