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Bevezetés, torténeti attekintes

John Dalton (1766-1844): Az atom oszthatatlan

Kekulé (1865): A benzol gylrls szerkezete

van ’t Hoff és Le Bell (1874): A C atom tetraéderes vegyérték orientacioja
Sir Joseph John ,,J.J.” Thomson (1897): Az elektron felfedezése
Mazsolas puding modell (Thomson, 1904)

Ernest Rutherford (1911 és 1919): Atommag ¢és a proton felfedezése
Alfa részecskek szorddasa arany lemezen

Bohr-féle atommodell

Werner Heisenberg (1925): Matrixmechanika

Erwin Schrodinger (1926): Hullammechanika

James Chadwick (1932): A neutron felfedezése



1. Radiokémia
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1. Radiokémia

Standard modell

Az anyagi részecskék harom
csaladja (fermionok)

I 11 111
témeg— | 2,3 MeV/c 1,27 GeV/c® | |173 Gev/c” 125 GeV/c®
Hadronok g el t fy o H
A kvarkok ko6tott allapotai | “ & Onggs_
név— | u-kvark c-kvark t-kvark foton bozon
/ /e /e /e |0
- 4,8 MeV/c 95 MeV/c 4,2 GeV/c
Barionok Mezonok < | d y o, b 0 g
Harom kiilonb6z6 szinii Egy kvark és egy antikvark 2 |a v S v 1
kvark alkotja. Fermionok alkotja. Bozonok | dovark || skvark || bkvark gluon
/ \ <2,2 eV/c® | |<0,17 MeV/c’| [<15,5 MeV/c| | 91,2 GeV/c* |
0 0 0 0 0| 2
Nukleonok [ Hiperonok] v Ve 2 V],L Yy VT 1 Z 5
Az atommag alkotorészei (p és n) e || Mo || euwmo || Z-bozon 2
0,511 Mev/c?| |105,7 Mev/c?| |1,777 Gev/c®| | 80,4 GeV/c® E
, , _ ) 2 | e 1 1 «1 + :5
Nagy egyesitett elmélet, Grand Unification Theory (GUT) = | e T W -
. J r . o' | elektron i au _bozon S
Mindenség elmélete, Theory Of Everything (TOE) 3 i : el 3
T . . . ety : hatotavolsa
kolcsonhatas kozvetito toltes Mire hat? (m) g
erds gluonok (8-féle) = szintoltés hadronokra 10715
elektromagneses = foton elektromos toltés = elektromosan toltott részecskekre = veégtelen
gyenge Z0 W+ és W~ gyenge toltés minden 1/2 spinii részecskére 1018
gravitacid graviton tomeg mindenre végtelen
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Kvarkok

Leptonok

Az anyagi részecskék harom
csalddja (fermionok)
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A+B—C
lgaz-¢ az alabbi O0sszefligges?

mp + mg = mg






A magok Kkotési energiaja
Zmy + (A—2Z)my > My
AEystasi = [Zmp +(A—-Z)my — mmag] c*

m, = 1,67262-107%" kg

m, = 1,67493-1072" kg 1eV=qe -1V =1,602177-107""]
go = 1,602177 - 1071° C
m, = 9,10939 - 10731 kg
¢ =2,997925-10% m/s

1 ate = m4,/12 = 1,66054-107>" kg

1,66054 - 10~47kg - (2,99792458 - 10%m/s)?

. 10~% MeV/ate = 931,49 MeV/at
1,602177 - 10-19] eV/ate eV/ate

AE = Am - 931,49 MeV/ate



A magok Kkotési energiaja
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Az asztrokémikusok periodusos rendszere
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Radioaktivitas
o-bomlas
49X — 5°5Y + 3He**
—Qq = [(my + my) — my] - c?
Qq = [mx — my —mg] - ¢?

Qo

My — My — My] - 931,49 MeV/ate

Jeloleés
m: magtomeg
M: atomtomeg




Radioaktivitas

B~-bomlas

IX — . A4Y + e + 7, £ N
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n® - pt+ e + 9,

—Qp- = [(my + me) —my] - ¢?

Qp- = [mx —my —me] - c?

Qp- = [Myx — My] - 931,49 MeV/ate



Radioaktivitas

p*-bomlas

—Qg+ = [(my + mg) —my] - c*

Qg+ = [mx —my —me] - ¢*

Qg+ = [My — My — 2 - M,.]-931,49 MeV/ate



Radioaktivitas
Elektronbefogas (EC)
X+e — , 4Y + v,
pt+e” —n’ + v,
—Qgc = [my — (mx + m¢)] - ¢*
2

Qec = [mx + me —my] -

Qpc = [Mx — My]| - 931,49 MeV/ate



Radioaktivitas

Izomer atalakulas (IT)
4X* — 49X + hv,

—Qit = [myx — my=] - c*

Qir = [myx- — my] - ¢?

Qir = [Myx+ — Mx] - 931,49 MeV/ate = hv,



Radioaktivitas

Bomlastorvény
dN
= AN N(t) = Nye
dt
r e e /4 ln 2
Felezésiido: {1, = T
Aktivitas
dN
A= = AN A(t) = Age ™M
dt
db(bomlas) , .
[A] =1 = 1Bq Fajlagos aktivitas: Bqg/g vagy Bg/m®

S



Radioaktivitas

Kimeriulés
Hivatalosan akkor mertil ki egy radioaktiv minta, ha az aktivitasa
19%—0,1% koze csokken.

A© _ )

ty,



Radioaktivitas

Hatotavolsag

0-SUgArzas

1.0 kozepes hatétavolsag (R,):
a részecskék fele elvesziti
1onizalo képesseget
L2
g e
: extrapolalt hatétavolsag (R,):
! a meredek szakasz
| meredekségével kapott értek
0.0




Radioaktivitas

Hatotavolsag
B-sugarzas

— — 1 x ' linearis abszorpcios egyiitthato
[ (X) IO € X: rétegvastagsag

. —ud & tomegabszorpcios egyiitthatoval
| (d) =1 0€ d: feliileti stiriség

Felezési rétegvastagsag  Hatotavolsag

In 2 - In10* ™
Xy, = — R = p Definicié: Az a rétegvastagsag,
U U vagy feliileti stiriiség, amely a
sugarzas intenzitasat 10 000-ed
In 2 In 10* részére csokkenti. )
y, = —— —

u u



2. A kvantummechanika alapjal
és az atomok elektronszerkezete

HY = EY



2. A kvantummechanika alapjai és az atomok
elektronszerkezete

Klasszikus mechanika (Newton, 1687)
F=ma
A klasszikus mechanika korlatai

Nagy v — specialis relativitaselmélet (Einstein, 1905)

Newton 2. torvénye: F = ma, ahol m alland6

Kis m — kvantummechanika (Schrodinger, 1926)

HY = E¥



A

A kvantummechanika Kialakulasa o1 i
kisérlet
Feketetest-sugarzas Rayleigh-Jeans
Planck
Wien-féle eltolodasi torvény (1893) l>
TA._ .. =konstans
Stefan-térvény (1879) M=oT*

4 : L M: feliileti teljesitmény (W/m?)
E =konstans xT" E: teljes energiasiiriség (J/m®) 4 stefan-Boltzmann-allands

Rayleigh—Jeans-torvény (klasszikus szemlélet alapjan)

Planck-eloszlas (az energia kvantalasa, 1900)

o —> o, ha A — 0 ultraibolya katasztrofa

E=nhv n=012,.. hoenergiajurészecske: foton
87hc 1 p—>0,hal—>0

5 _hc/ KT 87KT
AL e -1 0 —> i

p:

,haA—>oovagy hah—0



A kvantummechanika kialakulasa
Hokapacitas
Dulong—Petit-torvény (szilard anyagok: 3N rezgési szabadsagi fok)

U, =3N,kT =3RT CV:(@Umj _3R

oT

Méres: C,—0,haT — 0

Einstein-formula (v azonos minden atomra és E = nhv, aholn=20,1,2...)
3N ho

M — _ho/kT
e —1

oU hz) Qhv/2kT 2 C,— 3R, ha kT >> ho
Cy = =3R oo/
ar )y KT -1 C,—>0,haT =0

U




A kvantummechanika kialakulasa

Fotoelektromos effektus (Einstein, 1905)
ho=W, + > mev2 fliggetlen a fény intenzitasatol

Compton-effektus (rontgensugar + ¢~ , 1923) a fény részecsketermészete

foton impulzusa: p=h/A4
E ¢és p megmaradas

A= = A.(1—cos@) = mLC(l—cosé?)

e

de Broglie-egyenlet (barmely részecskére, 1924)

h

A=—

P
Elektrondiffrakcio

Davisson—Germer kisérlet (e~ + kristaly (Ni), 1925) részecskék hullamtermészete

Az atomok és molekulak spektruma az energia kvantalt

v=AE/h



Kvantummechanika

Werner Heisenberg  Erwin Schrodinger Paul Dirac
1901-1976 1887-1961 1902-1984



A kvantummechanika axiomai

1.

Minden fizikali mennyiséghez 6nadjungalt operatort rendeliink.

Teljesiilnie kell: [X, p, ] =17
A tobbi operator a klasszikus képlet alapjan szarmaztathato.

., y e A 2 A2
Koordinata reprezentacio: X — X- K- 1 02 5K = 1 52 = — e 8_2
P 2m 2m 2m OX
: D, —> —1h— ;
A Heisenberg-féle Px OX V =V (X)-
hatirozatlansagi el A
atarozatiansagi civ H=Ka+V
AXAp f
x = —
px 2

Egy fizikai mennyiség mérésének eredménye csak a megfelelé operator
sajatértéke (illetve folytonos spektrumpontja) lehet. A rendszer a mérés

utan a mért sajatértékhez tartozo sajatallapotba keriil.

A rendszer allapotat a hullamfiiggvény jellemzi. Ennek ismeretében
tetszoleges mérés varhato eredmenye megjosolhato.

¥ (Xo1 Yor 2o) ¥ (%o, Yo, Z)dxdydz



Egy A operatorhoz tartozo fizikai mennyiség mérésének varhaté értéke:

A =(¥|A¥), ha ¥ normalt.

A hullamfiiggvény idébeli valtozasat az (WO _ 0 (X’t\)
oV o
in = N7 H (x)®(x) = ED(X)

(x,) = d(x)e "

un. idoéfiiggo Schrodinger-egyenletirja le.

Ha egy tobbrészecske-rendszerben Kicseréliink két részecskét, akkor a
hullimfiiggvény eldjelet valt (antiszimmetrikus a koordinatak
felcserélésére) fermionoknal (pl. elektron) és megmarad bozonoknal.

Pauli-elv: két azonos fermion (félegész spinti részecske) nem foglalhatja el

ugyanazt a kvantumallapotot egyidOben.



Az idofuggetlen Schrodinger-egyenlet és a stacionarius allapot

17 6‘1”8(;(,t) = H (X)¥(x,t) , ha H idéfiiggetlen
W(x, 1) = d(x)f (1)
ihd(x) d;it) — K ()0 f (1)
in df(t) HX)D(X) -
f(t) dt  @(x)
df (1) - T~
|
Y e A
i~V HX)®(X) = ED(x)
f(ty=e "

W(x,t) = CD(x)e_%Et



Az idofuggetlen Schrodinger-egyenlet és a stacionarius allapot
L
Y(X,t) =Dd(x)e "

N

A=(VIAY)= <CD(x)e’;Et A cp(x)efi'zEt> =

e’ e " (D(x)|AD(X)) = (O(x)| Al d(x))

Komplex konjugalas
z=a+ib és z*=a-1ib

7 = el és 7* = e X



A Schrodinger-egyenlet analitikus megoldasa
Modellproblémak

Egyenes vonalu egyenletes mozgas

_ A2 d>
H=—

2m dx?
HY = E¥

Y(x) = Ae'™™ + Be k¥

Je2R2
E(k)=—— keR




A Schrodinger-egyenlet analitikus megoldasa

Modellproblémak
Részecske a dobozban I/ = o0 IV = o0
h% d-
H=— +V HY =EV¥
2m dx?

PO <x<L)=Ae™ + Be~tkx

Yx<0)=¥Yx=L)=0

[Lp(x=0)=0] [‘P(sz):o] x=0 x =L

A+B=0 W(L) = Nsin(kL) =0 k = —
Y(0 < x < L) = Nsin(kx) n=(0),1,23,. "

nrt
P(0 <x <L) =Nsin(—x) n=1,23,..




A Schrodinger-egyenlet analitikus megoldasa
Modellproblémak

Részecske a dobozban

nm
YO<x<L)= Nsin(Tx) n=1,23,..

L ~
J‘P*(x)\P(x)dx =1C—> N = %
0 _ \
2 nm
YO<x<L)= |=sin(—x)
L L
\
_ h? d? .
H=-———— HY=EY

n?m?h? n?h?

2mlL2 - 8mlL?2

E(n) =

n=1,23,..

n=123,..



A Schrodinger-egyenlet analitikus megoldasa

Modellproblémak
Sikbeli forgomozgas @asszikus mechani@
H(p) G, N
= — 1
4 2mr? d@? K= ELT1-1L
L
| — K T —
HLIJ E'I'IJ \Slk oy /
— impgp
¥(p) = Ne Y(p) = W(p + 2m) A
m% hZ Nelme® — Neime(9+2m) — N pime@ pim2m
E(m,) = .
(me) 2mr? 1 = e'™e2T = cos(m,2m) + isin(m,2m)

=0,+1,+2, ...
m,=0,+1,+2,.. \re=0EL*s /




A Schrodinger-egyenlet analitikus megoldasa
Modellproblémak

Gombi forgomozgas

_ h? 0% 0 1 0%
H(O,p) = — + ctgf

2mr?\ 0072 20 i sinZ0 dg?

qu,mg (6' (p) — Yf,mg (81 (p) — Pf,mg (9)6 .

B £(¢ + 1)h?
- 2mr?

E(?)




A Schrodinger-egyenlet analitikus megoldasa
Modellproblémak

Harmonikus rezgomozgas

_ hz d2 1 ﬁ(lassmkus mechanlk\

_ 2
H(x) = 2mdx2+2kx mx:_l*;(x mx
Y (x) = Nan(y)e—yZ/z x(t) = xgsin(wt + @)
mw? =k

—

E(n)=ha)(n+%> W = k

N

n=012. N p? 1

2

K=— V ==kx?
H1=2
H2=4§]12—2 \\ 2m /
H; =8y3 —12y

H, = 16y* —48y% + 12
\JHs = 32y° — 160y3 + 120y




A Schrodinger-egyenlet numerikus megoldasa
A variacios elv és modszer

A variacios elv

AF)(F]F)=1

~

E=<‘P

EZE

egzakt}

Minimalizaljuk a <\fl ‘ H ‘ \i’> = /1(<\f1 ‘ ‘i’> —1) funkcionalt!



A Schrodinger-egyenlet numerikus megoldasa
A variacios elv és modszer

Linearis variacios modszer (minimum keresés)

F=Yeo, 6= (HF)-a(F|F)-1)
n=1




A Schrodinger-egyenlet numerikus megoldasa
A variacios elv és modszer

Linearis variacios modszer (mas levezetés)



A kvantumkémia kozelitései

> Nem-relativisztikus kvantummechanika

» Born—-Oppenheimer (BO) kozelités

Born—-Oppenheimer kozelités

/ \

Elektronszerkezet

Hp. (r;R) = E(R)y, (r;R)

Magmozgas

—

Idofiiggetlen Idofiiggo
iAli ia felil (F(R)+E(R) ), (R R —
Potencialis energia feliiletek (R)+ER) Jr,(R)=¢,1,(R) Klasszikus  Kvantum
[E(R)] dinamika  dinamika
ﬂ F:i(mv) in oY _
dt at
F=-VE(R) H=T(R)+E(R)

Rezgési-forgasi
spektrumok

Reakciodinamika

%, 9% -0
J

> Egyéb kozelitések (lasd variacios modszer, illetve lasd késobb)



Az atomok elektronszerkezete
Hidrogénszeru atomok leirasa

Hidrogénatom (BO Kkozelitéssel)

ﬁ{idrogénszerﬁ atomom

5 1 ] 1 BO kozelités nélkiil
H=- A+V — = + . ht
2m, U Me) Mmag H = _ZA'FV
Descartes koordinatarendszer 702
i 12 [ 52 P PE: X V= —
H=-— ot |- \_ dmeer
2m, | Ox*  dy® 02" | Amey\xE+yP+ 7
0 1/2 \
. , ., 1
Gombi polar koordinatarendszer @) = (Ej
2 2 2 2 2
H=— h a_2+gg+i2 g ~+Ctg o g + _12 ‘ 2 ||~ : v, == 1/Zcose
2m, | or ror r°{o6 00 sin“6 op Are,r LU g
1/2
~ Rr2ler 20 1 ] € Ym:i(ij Sin@ e
H=- st~z L |- | o
2m | or® ror h°r Are,r N
YZO:(—j (3cos? 0-1)
' 167

LY, ., (0,0) = L(£+ )Y, . (6, ¢)
¢=0,1,2,..
m =0,+1+2.., %/

1/2
E) cosdsin @ e’
87

1/2
—3125 j sinzeeﬂ“/’/
T




2 2 )
Iflg(r)z_zhmi;rz+f§r_f(€rjl)}_4;or R, = 2f(2 e
2 1 -

MG T O
Eo__ me' 1 n° 1

R amal
[ _ uZ%e* 1)

n

32m2e2h2 n?

Atomi egységek : =1, m, =1, e=1¢€s 4rg, =1

E -1 {E‘n= MZZ} n=1,2,3,..
2ilk £ =0(s), 1(p), 2(d), .

LIJn,é,mg (r1 9! §D) — Rn,z(r) ¢,m, (91 §D) m, = 0,1, +£2,..., +7¢

radialis eloszlasfiiggvény
2 2
P, (r) = 4 (¥, (1))

: 1, 1
Spin: s=—es m, =t—
2 2




Az atomok elektronszerkezete
Tobbelektronos atomok leirasa

BOH amilton operétor (atomi egységekben)

= 33A-Y IS S0

i=1 | i=1l j= |+1
Az atomi palya kozelités

» Elektron konfiguracio: betoltott alhéjakelektronok szama

» Aufbauelv:1s 2s 2p 3s 3p 4s 3d 4p 5s 4d 5p 6s (héj és alhé)

> Pauli elv = H(1s!), He(1s?), Li(1ls%2s!), Be(1s°2s?), B(1s%2s5°2pl),
C(15%2522p?), N(15225%2p?), O(1s°2s%2p*), F(15°25%2p°), Ne(1s225%2pb)

» Hund szabaly (maximalis multiplicitas elve)

> Allapotok és termszimbolumok
C(1s22s22p?) I
2S5+1 L=> 1 L=li+lym]li=0,] [ h=,=1=L=2(D) 1(P), 0(S)
+ L i 5,=5,=1/2=5=1,0
s, —S,| Y °D %P %S

S:Zsi S=5+5,,., A
| E(P) < E(*D) < E(!S) -




Spin-palya csatolas

L=>1, S=>s  L=l+bL,..,|l,=l,] S=s+s,,...[s,—5,

L -S (Russel-Saunders) csatolas

J=L+S J=L+S,.,|L-§ Halogénatomok (L = 1, S = 1/2)
i-i csatolas X~ (eV)
- . VDE SO splittin
) ] _ ] ] F- 2Py 3.401° 0.050
J= ZJi J=Ji+ Iy [l = 1 2Py 3451
! Cl- 2Piy» 3.6132 0.100
Atomi termszimbolum ‘Pip 3.722
Br~ 2Py 3.364° 0.457
2S5+1 L 2pyn 3.821
J [-  “Pyp 3.059*  0.943

2Py 4.002




THE JOURNAL OF CHEMICAL PHYSICS 134, 191102 (2011)

Communication: Probing the entrance channels of the X + CH; — HX
+ CH; (X = F, Cl, Br, |) reactions via photodetachment of X——CH,

Min Cheng,"-? Yuan Feng,'-® Yikui Du,’ Qihe Zhu,! Weijun Zheng,!:®) Gabor Czaké,?:®)

and Joel M. Bowman?
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3. Molekulak elektronszerkezete

oY ENC
@ Q= T



3. Molekulak elektronszerkezete

Hamilton operator BO nélkiil (atomi egységekben)

S Ve, & 7 & 7,2
H=-3 A £+ ZZ—“Z—A +Z 2
23 i-1 A1 lai im1 joisal; A1 My A-1B-A+1 I

BO Hamilton operator (atomi egységekben)

A 1 Ng n N Nmag ZA N mag ZAZB
EPIE IS I I D3P

23 i1 Al lai = joinlh A-1B-A+1 [
Potencialisenergia-fiiggveny/felilet

Hv.(r;R) = E(R)y, (r;R)

» Egyensulyi geometria
» Disszociacios energia



Szimmetria, pontcsoportok elmélete

Szimmetriaelemek
E: egységelem
C,: n-ed rendii forgastengely
o: tiikkorsik (o, és o)
I: inverzios centrum

S,: n-ed rendii tiikkrozéses forgastengely (C,+ o)



Szimmetria, pontcsoportok elmélete

@ulasz@
Pontcsoportok

-

igen /\ nem
g W

Dooh




Szimmetria, pontcsoportok elmélete

Fontosabb pontcsoportok
C,: E (CHFCIBr)
C.: Eés o (HOCI)
C..E C,ésndbog,
- C,:E C,¢és2dbo, (H,0O)
* CyE, Cy¢és3db o, (NHy)
D, E C,ndbo,és o,
* Dyt E, C5,3db g, és o, (SO,)
* Dyt E, Cq, 6 db G, és oy, (CgHg)
C,,: lineéris o, nélkiil (HCI, HCN)
D, lineéris oy, van (H,, CO,)
T,: szabalyos tetraéder (CH,)



Szimmetria, pontcsoportok elmélete

Matrixreprezentaciok és karakterek

D = (¢p1, P2, .-, ON)

S
b - P’

®D(S) = @'

(¢1! ¢2' e ¢N)

(B1s D2 eer b)) = (D1, 3 s o)

(¢1' ¢2' '¢N)D(‘§') — (¢1,; ¢2,1 "'J(PN,)

(Dy4

D21

| Dy1

DNZ

DinT

DZN

Dy

= (1,92, n)

X(SA) —_ D11 + DZZ + ...+ DNN



Szimmetria, pontcsoportok elmélete

Karaktertablak
Cyy E G, ou(x2) ¢ (yz)
(2mm)
Ay 1 1 1 1 z X2, yz, z
A, 1 1 —1 —1 R. Xy
B; 1 —1 1 —1 X, R, Xz
B, 1 —1 —1 1 v, R vz
Ciy E 20, 30,
(3m)
A4 1 1 1 z xt+ yj_, z’
As 1 | —1 R-
E 2 -1 0 xRy R) ()" 2xp)(az, y2)

1
n; = EZ YoXioXT,0
0

P @, P @ . Pn

irrep
0 l_‘o

h: a csoport rendje

d,: az osztalyelemek szama

Xio- az i-edik irreducibilis reprezentacié 0-adik karaktere
Xro- areducibilis I" reprezentacio o-adik karaktere

0: osztaly




H, és He, molekulak

LCAO-MO elmélet

» Kotopalyak €s lazitopalyak

Wies = Niers (Wls (A)
Pists = ‘katc’i

+Wls(B))

Wazite = N |lazitd (l/jls (A) —Wis (B))

\

Bevezetés

> Lewis elmélet

> VB elmélet
k> VSEPR elmélet )

= ledtb’ (’;”15 (A)’ +l/jls(B)2 + 2y, (A)l//ls(B))

2 2 2 2
Plazite = ‘WIazité ‘ = Nzt (l/jls (A) +y (B)” -2y (A)w, (B))
m; molekulaion \
1sc™
Hc=ESc (H-ES)c=0
1s 1s £ (Yrses|H|drses)
KO (Wots | Wiors)
Exsts = iduid @ = (ha|Hla)
1a+_S B = (Wa|H|vsp)
» Kotésrend: (n—n*) /2 @azité =1_g S= (IIJAIIIJB)/




LCAO-MO elmélet

O @ OO0
®+®i'® 1so

@O @O ~@O@0O »-
000 @ @ »
oo . 0O ..
® O @O

@
O

Q =g =



LCAO-MO elmélet

Li,, Be,, B,, C, és N, O,, F, és Ne,




Li,

2S 2S



Be,

2S 2S



2S 2S



2S

2S



2S

2S



2S 2S



2S 2S



Ne,

2S 2S



Hiickel-féle kozelités

¥=)c®,  ®=(2py,2p; ... 2DN)

Hyn = (®p|H|®,) =

f,ha m és n szomszédos szénatomok

Hippn = <q)m|H|CD"> - {O, ha n és m nem szomszédosak ésn # m

l,ham=n
Sm,n — (q)mlq)n) — {0 han = m
Hc = ESc
(H-ES)c=0

det(H —ES) = 0



Hiickel-féle kozelités

Etilén (C,H,) r rlflon = ~

a IB 1 O _ - _ | B, szomszédos
H = S = Himpn = (Cpm|H|CD"> N { nem szomszédos

b a 0 J > ‘

a—E ﬁ Smn = (Pm|Pp) = {(1): E?\Zl::rll
H—-ES = E
'B a— QC:ESC (H-ES)c=0 det(H-ES) :y
a—E ﬁ‘_ﬂ
B a—E|

ﬁz=“iﬁ




Hiickel-féle kozelités

Butadién (CH,=CH-CH=CH
utadién (C y) C C 2) Gn,n=(<bn|17|fbn)=a \
ot ,8 0 07 i =(cp |ﬁ|CI> )z{ﬂ, szomszédos
mn m n 0, nem szomszédos
H = pra F 0
“lo g a p S = (@plon) = {1 =
0 O ,8 al QC:ESC (H-ES)c=0 det(H—ES)=y
V5+1
- B
V5-1
a5 P
i
+\/§2+1B




Hiickel-féle kozelités

Benzol (CzHg) @n oAl —a ™~
a f 0 0 0 B ,
5 __|B, szomszédos
IB a ,8 O 0 0 Hmp = (Pm|H|Pn) = {0, nem szomszédos
— 0 ,B a :8 0 0 S, = (D, |d)= l,ham=n
H = 0 0 ,B a ,8 0 ’ {0, han#m
0 0 0 p a p mc =ESc (H-ES)c=0 det(H—ES)= y
£ 0 0 0 B «a
o-2PB
a—-B
o+

a+2@



Elektronszerkezet szamitas a gyakorlatban

|_A|Wn — Ean n=0,1,2,...

Az egyelektronos kozelités
(1,200 N) =93 (1) 17, (2) -7y (N)

Spinfiiggvények
W|(r|1sl):¢l(r|)77(sl) i:1929°"3N
Slater-determinans v, () .. wi(N)
. . .
v(1,2,..,N)=~ W

@ e wy(N)



A Hartree—Fock (HF) modszer

v, wi(N)
Ef ; :
yy@ . wy(N)
E=(®|H|®)

A variacios elv

P~ —~

E:<‘PI:I

ffl> <iff‘i13>=1
E>E

Kanonikus HF-egyenletek

egzakt

If(i)WI :gil//i i:1,2,...,N

Iterativ megoldas (SCF)

ij(i)=<w,-(j>\i\w,-(j>>

K, (i (i) = (v, (J)\—\w.(n 2

ﬁ(i)=ﬁl(i)+z(i,-(i)—r€,-(i))\

(i)

J




Hartree—Fock—Roothaan mdodszer
F(iy, = ev,
M
Wi = Z Cim)(m
m=1

Fc,=¢3C, i=1,2,..,N

Iterativ megoldas (SCF)

Bazisok
Slater tipusu palyak ~
STO 1 — Kato cus i1cs) feltétel
¥ — Nr" e grng (9’ ¢) p (csucs) feltéte
dp(r)|  _ o5 (0)
Gauss tipusa palyak dr B P

r=0
G

)

78TO =Nx'yizke ™™ =i+ j+k



Korrelacios modszerek

v D) .. wi(N) v D) .. wi(N)

1] ' . 1] '
D, =N v, (1) yi(N)| —> O, =N v, 1) w,(N)
@ . wy(N) @ . wy(N)

* AKkonfiguraciés kolcsonhatas modszere (configuration interaction, Cl)

LT EDD YLD DN VLA

I j>1 a b>a

CIS, CISD, CISDT, ..., FCIl modszerek

* Masodrendi Meoller—Plesset perturbacios (MP2) médszer

» Acsatolt klaszter médszer (coupled cluster, CC)
CCSD, CCSDT
CCSD(T)



A stiriiségfunkcional elmélet (density functional theory, DFT)

PO =N [ o W7 00X X )W O XXy VA8, X X, = (1, 8))

—00—00 —00

1. Hohenberg—Kohn tétel

Egy kvantummechanikai rendszerben minden mérheté mennyiséget (pl. energia)
egyertelmiien meghataroz az alapallapot elektronsiliriisege.

Kato: 42"
©odr

=-27p(0) = magok helye és toltése J'p(r)dr =N—> e -0k szama

2. Hohenberg—Kohn tétel
E=E[p] E=>Eg

E[o]=T[p]+Vlp]+V,.Lol=Flo]+V.,lp]
Flpol=Tlpl+V.lol=Tlel+ o]+ E,[o]l=Tilpl+ o]+ E,[r]

kicserélodési-korrelacios funkcional

E.[o]=E,[p]+E.[p] ¢B3LYP BLYP, B3PW9L, BPWI1, B3PS6 |




Programcsomagok

» GAUSSIAN

» CFOUR/ACES

» MOLPRO

» MRccC

>  Psi

Alkalmazasok

> Szerkezetek (egyensulyi geometriak, konformerek, stb.)

» Frekvenciak

» Termokémia (gatmagassagok, disszociacios energiak, reakciohok, stb.)
> Potencialisenergia-feliiletek



Példak
A H atom, a H, molekula és a H + H —» H, reakcio

A H atom Hartree—Fock energiaja

Bazis db E / E,
aug-cc-pvDZ 9 —0.499334
aug-cc-pVTZ 23  -0.499821
aug-cc-pvVQZ 46  -0.499948
aug-cc-pV5Z 80 —-0.499995
aug-cc-pveZ 127 -0.499999

A H, molekula kotéshossza és energidja

HF CISD
Bazis db " o
E/E, R/A E/E, R/A
aug-cc-pvDZ 18 -1.128826 0.748 -1.164899 0.762
aug-cc-pVTZ 46 -1.133056 0.734 -1.172636 0.743
aug-cc-pvVQZ 92 -1.133509 0.734 -1.173867 0.742

AH + H — H, reakcio energiavaltozasa (kcal/mol)

Bazis HF CISD
aug-cc-pVvVDZ -81.7 -104.3
aug-cc-pVTZ -83.7 -108.6

aug-cc-pvQZ -83.8 -109.2




™ RovaAL SOCETY Table 1 Comparison between the best available experimental and our
computed benchmark O K reaction enthalpies, given in kcal mol™?, for

PERSPECTIVE several atom/ion + molecule reactions

Ref.” Theory” Experiment” — A°

PCCP -

Benchmark ab initio and dynamical characterization
of the stationary points of reactive atom + alkane
and Sy2 potential energy surfaces

Gabor Czako, ©* Tibor Gyéri, (2 Balazs Olasz, Déra Papp, 0 Istvan Szabo, & 1
Viktor Tajti@ and Domonkos A. Tasi

Volume 22
Number 8
28 February 2020
Pages 4281-4842

PCCP

Physical Chemistry Chemical Physics
rsc.li/pccp

ISSN 1463-9076

”~ PERSPECTIVE
Gabor Czako et al.
ROYAL SOCIETY Bencl rk ab initio an namical characterization of the
- OF CHEMISTRY stationary points of reactive atom + alkane and S,2 potential
i

Phys. Chem. Chem. Phys., 2020, 22, 4298-4312

OF CHEMISTRY

Reaction

F + CH, — HF + CHj
O+ CH, —» OH + CH;
Cl+ CH,; — H+ CH;Cl
Cl + CH, — HCIl + CH;4
Br + CH, — HBr + CH;
F+ C,H, — H + C,HSF
F + C,H, — CH; + CH;F
F + C,Hy — HF + C,H;

Cl + C,H, - H + C,H;Cl
Cl + C,Hy — CH; + CH;Cl
Cl + C,H, — HCI + C,H;
Br+ C,H; — H + C,H5Br
Br + C,H; — CH; + CH;Br
Br + C,Hg — HBr + C,H;

I+ CzHG — H+ Cszl

I+ C,Hgy - CH; + CH;l

I+ C,H, — HI + C,H:

F + CH,;Cl — HF + CH,Cl™
F +CH,Cl — Cl + CH,F
F + CH;I —» I + CH5F

Cl +CH5I — I + CH;CI

F~ + CH,CH,Cl — Cl™ + HF + G,H,

OH + CH,F —» F + CH,0H
OH + CH,Cl —» Cl + CH;OH
OH + CH3Br — Br + CH,OH
OH™ + CH,I —» I + CH,0H
NH, +CH;F —» F + CH,NH,
NH, ™ + CH,Cl —» Cl~ + CH,;NH,
NH, + CH;Br — Br + CH3NH,
NH,” + CH,I —» I + CH,NH,

23
27

106
106

28
12
12
12
12
12
12
12
12
12
12
12
12
46
46
45
76
15
15
97
97
97
97
14
14
14
14

—32.03

1.264

20.86
1.03
16.95
—12.57
—21.10
—36.25
15.74
5.57
—3.01
29.78
19.29
13.21
44.14
32.86
29.50
25.24
—30.92
—45.16
—14.07

—22.13°

—33.18
—17.78
—49.08
—56.55
—62.67
—34.46
—66.18
—73.92
—80.43

—31.91 £ 0.03 0.12
1.63 + 0.02 0.37
21.11 £ 0.05 0.25
1.15 £ 0.02 0.12
16.86 + 0.04 0.09
—11.98 £ 0.09 0.59
—20.68 + 0.07 0.42
—35.98 £ 0.07 0.27
16.22 + 0.07 0.48
5.72 £ 0.06 0.15
—2.92 4+ 0.07 0.09
29.89 + 0.07 0.11
18.96 + 0.06 0.33
12.79 + 0.08 0.42
44.44 £ 0.12 0.30
32.38 + 0.06 0.48
28.89 + 0.07 0.61
26.10 £ 0.48 0.86
—31.27 £ 0.08 0.35
—45.16 £ 0.07 0.00
—13.89 £ 0.06 0.18
—22.22 + 0.07 0.09
—33.07 £+ 0.11 0.11
—17.79 £ 0.07 0.01
—49.06 + 0.06 0.02
—56.56 £+ 0.06 0.01
—62.95 £ 0.06 0.28
—34.72 £ 0.12 0.26
—65.99 + 0.11 0.19
—73.49 + 0.11 0.43
—79.88 £ 0.11 0.55



4. Spektroszkopia alapjai




4. Spektroszkopia alapjai

A sugarzas és anyag kolcsonhatasa

» Indukélt abszorpci6 W = BpN, Einstein-féle dtmeneti

valoszintiségi egyiitthatok (A és B)
> Indukalt emissziod W"=BpN, w . =w—-w —w =

. (N1 — Nz)Bp — AN,
» Spontan emisszid W' = AN,

_ Nl . gle_ﬁEL ﬁ _ i
Lambert—Beer-torvény " N Y. gjePE kT
— —¢cl
1= 1,10 @pektrum: lvs. E _ E;
A = » Sav helye (maximumhely) = hc

Ritz-féle kombinacioselv v =T, —T;
» Intenzitds (maximumérték) [~(N; — N,)
» Vonalszélesség (FWHM)

\ AtZE

¢ fiigg a hulldmhossztol!




4. Spektroszkopia alapjai

A sugarzas és anyag kolcsonhatasa
Miert kék az ég?

» Rayleigh-szoras (rugalmas, v, = V)
» Raman-szoras (rugalmatlan, v, # V)

Raman eltolodas: AV =V, — ¥

* Stokes ag (nagyobb intenzitas)

Av >0
 anti-Stokes ag (kisebb intenzitas)
Av <0
Chandrasekhara
Venkata Raman
1888-1970

(Nobel-dij, 1930)



Az elektromagneses spektrum

Tartomany Hulldmhossz Hullamszam Frekvencia
radiéhulldm >25cm < 0,04 cm™ < 1,2 GHz
mikrohullam 0,04-25 cm 0,04-25 cm’* 1,2-750 GHz
tavoli infravoros 25-400 um 25-400 cm ' 0,75-12 THz
infravords 2,5-25 pum 400-4000 cm 12-120 THz
kozeli infravords 0,8-2,5 um 4000-12500 cm™" 120-370 THz




A molekulak forgasa

Merev forgas

, , 1 1 _ , ,
L=lo=4llandd T=0'lo==L"I1"L=24lland6
2 2
I'=U@®I{t)U (1) tdmegkozéppont az origd
N
Testcentralt koordinatarendszer (I’ id6fuggetlen) [ 'n=lx= ;mk(ykz + Zkz)\
N
I>’<x I>’<y I>,<z Ia 0 0 I;Z:I;yzémk(xszrzf)
'=(1 1 1. |=/0 I O N
):X )’/y 3’/2 " |§3=|£z=zmk(xf+)’f)
I 1, 1. 0 0 I, e
Iés = I:;z = I;z :_kaykzk
I'v_=1_v_ a=a,b,c .
1 1 1 Iélzll,zzl;y:_zmkxkyk
k=1
T="lo’+>1lo+>1 a0’ oo &
a—a ? b™b 9 e |31:|13:|xz:_zmkxy
k=1




Fo tehetetlenségi nyomatékok
| >1, >,
Forgasi allandok
1 n 1 n’
A=—— B=—_——
hc 21, hc 21,
Linearis molekulak

l.=1,>1,=0&B=C

GOmbi pOrgettyu
| =|b:|a<:>A=B=C

C

Szimmetrikus pOrgettyu

2
c_1n

“he2l,

Nygjtott : 1, =1, >1, #0< A>B=C
Lapitott : 1. >1, =1, #0< A=B>C

Aszimmetrikus pOrgettyu

l.>1,>1,#0& A>B>C



A merev forgas kvantummechanikaja

H ¥ =E

rot ro

quot

rot

J¥_ =JA+D¥, J=01.2,.

LY, =M¥_, M=0,+1,%2,.,+J

Py = % F (0, 7) exp(iMg)



Linearis molekulak

. J? .
Hu=om 3% 0.9) =30 +1)Y,, (0.9)
b
Yoo =You (0,9) ) )
{Ketatomos molekulak}
—_ 2
e 30D gy I'=pR
21,

GOmbi1 porgettylu

A=Y (i =0 S —kw

rot _E a - rot
1 : :
Yo = z H 5m (€) exp(IM @) exp(iK ¥)
~J(J+])

=BJ(J +1)

rot
2|



Szimmetrikus porgettyu

Nyﬁjtott
- NIV K K KN s K N Kl A | I, =3 +)¥,,
H.,=—"+ ¢ =2 4 4 = + 2 — X
2|a 2Ib 2|a 2|b 2Ib 2 Ia Ib ‘JaLProt:K\Prot

e 304D o L L By(g 1)+ (A-B)K?
21, 21 2l

Lapitott
E, =BJJ+1)+(C-B)K?

E,.:(J,K) degeneracidja:
1 K=0 (2J+1)-szeres M-ben
Y. = - G (@) exp(iMg) exp(iKy) K#0 2(2J+1)
T

Aszimmetrikus porgettyu

H,..3%2=0 |A..d,]=0 [A,.d3.|=0

rot ? rot ? rot?’ ¥ a

J és M ;6 kvantumszamok, K nem j6 kvantumszam.



Kivalasztasi szabalyok (elnyelés)
k A
R, = an,u\Ifnd T

R,.. # 0, ha a molekula permanens dip6lus momentummal () rendelkezik

Linearis molekulak
AJ=+1, AM =0, £1 és p, # 0 (homonuklearis kétatomos molekulak: p, = 0)

Szimmetrikus porgettyu
AJ==x1,AK=0,AM=0,+1 ésp, =0

GOmbi porgettyli

AJ==x1, AK=0, AM =0, £1 €s y, # 0 (nincs tiszta forgasi elnyelesi spektrum)

Aszimmetrikus porgettyl 4 Raman A

AJ=0,£1,AM =0, +1 éspuy =0 R, = j‘l’ﬁ,ﬁq’ndr A =0, +2
R, # 0, ha a molekula polarizalhatdsagi

\_ tenzora anizotrop -




A molekulak rezgeései

Harmonikus rezgés

Klasszikus mechanika

1 N (dx
Zm

3N 3N

J%) (%)

V(X)=V,+= ZZH”XIXJ =V, +;x Hx

Ilj—l

1)

1
V(q)=Vo+§qT

Zq. —qq
i=1

H.

Wq W = !

]
mimj




Q +4Q,=0 k=12, 3N

R

3N 3N

F=-VV(x) V(X)=V, += ZZH” X,
oV i i=1 j=1
':_—:_ZHIJ j
aXi j=1
F=mX
mixi+ZHijxj=o i=1,2,..,3N
3NJ:1
G +> W;q;,=0  i=12,..,3N
j=1
g+Wq =0
UQ+WUQ =0
Q+(U"™WU)Q =0 UTWU = A =
Q+AQ=0

S

Q. =c. sin(ot+g¢,) Vv, = =
27

27

O




Harmonikus rezgés
Kvantummechanika

3N 2
K32 s
243 0Qy

3N
V(Q) =V, +%qTWq =V, +%QTUTWUQ =V, +%QTAQ =V, +%Z/1KQKZ
k=1

( 0 j+; szQf}Pn (Q) =E,¥,(Q)

= | 0Q,
3N-6 2
H=)H, Hk:_l ag"‘l/Ikaz
k=1 20Q, 2
3N-6 3N-6

E, = Z Enk ¥, (Q) = l_Iwk,nk (Qy)

1

Wy

1
En =w, (N, +— n 2011’21"' W n (Q ):
) (N 2) k o Ak 2™ (n, 1)

|

T

1/4
j H, (@

1/2
k

2
@, Qi

Qk)e_ ?




Csoportfrekvenciak
Csoport Hulldmszam (cm™)
O-H 3600
N—H 3350
=C-H 3300
=C-H 3020
O=C-H 2800
—-C-H 2960
C=C 2050
C=C 1650
C-C 900
Si-Si 430
C=0 1700
C=N 2100
C-F 1100
C—ClI 650
C-Br 560
C—I 500

/ Kivalasztasi szabaly (elnyelésﬁ
R, = flIJ;;,iiLPndT An==1

R, # 0, ha a molekula polaris

Kivalasztasi szabaly (Raman)

R, = jlli,’;,&tllndr An =+1
\ R,., # 0, ha a anizotrop /

/ Rezgési-forgasi szinkép \
O-ag (Raman): An =+1¢&s AJ=-2
P-ag (elnyelés): An =+1¢és AJ=—1
Q-ag (Raman): An=+1ésAJ=0
R-ag (elnyelés): An = +1¢s AJ=+1
Q—ég (Raman): An=+1¢sAJ= +2/




Anharmonikus rezgés

Kétatomos molekulak

2
_Ld +V (R)

1
> +
2u dR

H L
Hoo My My

Specialis eset: Morse potencial
1. o°(n+1/2)°

1 d° 2
~-=——+D,(1-e*®®) ¥ (R)=E,¥,(R E,=o(h+>)-
[ZdRz X )jn() ¥, (R) = oN+7) 4D,

1
VPT2: E, =w(n+=)— y(n+1/2)?
Tetszoleges V(R): variacios modszer 2

A rezgés-forgas csatolasa

( 1 d? JJ+))

2/1 dR? ZluRz ( )j n,J( ) n,J n,.]( )



Elektronspektroszkopia

A hidrogénatom elektronspektruma

2

V = R[ 12 4 j Rydberg allandd : R =109678cm™

nl r12
Lyman n=1-n,=2,3,... UV
Balmer (1885) n,=2->n,=3,4, ... lathato

Paschen n,=3—>n,=4,5, ... infravoros




Kivalasztasi szabalyok

Ry = [ Whi¥,d7
ﬁ — lle +ﬁmag \Pn — LIIES\IJV — LIIe\:[JS\I’V
Ry = [ WO, d7,,,, [ Wi, . d7, [ WiV dz,

7
> Frank—Condon faktor: S? = ([‘I’j,‘}’vd T mag ) Franck—Condon elv
» Palya kivalasztasi szabalyok
» Spin kivalasztasi szabalyok (legszigoribb)

Spin-megengedett dtmenet, ha a két allapot multiplicitasa azonos

Teljesen megengedett d&tmenet, ha spin- és palya-megengedett




Az elektrongerjesztett allapotok sorsa

Sugarzassal jaro (radiativ) folyamatok

» Fluoreszcencia (spin-megengedett)
Alacsonyabb frekvencianal jelenik meg, mint a bemend sugarzas

Rezgési finomszerkezet (felso allapot v’ = 0 — also allapot v) = elektron alapallapot
kotésviszonyai (abszorpcios szinképnel forditva)

» Foszforeszcencia (spin-tiltott)

4 h

Lézerek

Light Amplification by Stimulated
Emission of Radiation (LASER)

Pl.: Sy — S, (inv. pop.) = T, —= S,

N /




Az elektrongerjesztett allapotok sorsa

Sugarzassal nem jaro (nem-radiativ) folyvamatok

>

>

Disszociacio
Egy bizonyos energia felett az abszorpcios szinkép rezgesi szerkezete megsziinik.

Predisszociacio
Disszociativ elektronallapottal valo kolcsonhatas (IC a disszocidcios limit alatt)

Bels6 konverzié (internal conversion, IC, spin-megengedett)

Potencialis energia gorbék metszéspontjanal, ahol a két elektronallapot rezgési
hullamfiiggvényei hasonldak

Spinvalté atmenet (intersystem crossing, ISC, spin-tiltott)
Potencialis energia gorbék metszéspontjanal, ha pl. nagy a spin-palya csatolas.

Rezgési relaxacio

Kémiai reakcio



Fotoelektron-spektroszkopia
1
ho =W, +=myv*
2
Kiiszobenergia: elso 1onizacids energia

UV-fotoelektron-spektroszkopia (UPS)

Gazfazisu mintak

Rontgen-fotoelektron-spektroszkopia (XPS)

Szilard mintak, elemanalitika

» Rezgési finomszerkezet (a kation altalaban rezgésileg erdsen gerjesztett)
» Frank—Condon-elv, adiabatikus (0 — 0) vs. vertikalis ionizacios potencial

» Koopmans-elv (1933)



5. Magneses spektroszkopiak

LT— 00—
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5. Magneses spektroszkopiak

Magneses magrezonancia (NMR)

I: teljes magspin impulzus momentum, nagysaga /1(l +1)7 ,

ahol | a magspin-kvantumszam és |, =m, 7% m=—I,-I+1, ...,
1=0  12C, 160
| =1/2 1H, 13C, 15N, 19F neutron
=1  2H,“N —
1=3/2 B, *Cl,*Cl AHN = —} /4y: Mag-magneton
|=5/2 170 2my,
gNe |

y. giromagneses allando
P gy. mag g-faktor

Mag magneses momentum: p =y =

2m

KilsO magneses tér hatasara a (21 + 1)-szeres degenerdcido megszinik:

E = — L, B M, = " , |Z = m,h B: magneses térerdsseg

E=—-ymnB Am =+l {E = —m;gnHUNB J
v

AE =B =hv Larmor-frekvencia: v = @ AE = gyunB = h

27




Arnyékolas

B=B,—-0oB, = Bo(l_a)

- B,(l-o

Vminta minta)
27

Kémiai eltolodas

O.

| 4

— O

arnyékolasi allando (*H esetén kb. 10~°)

v = e B,l-0,) ﬁTMS: Si(CH3)4]

27

minta 6 ~ 6
x10° = (Gref. _(yminta)xl0

S = Viminta = Vet X106 _ O e
Vref.

O=C—C-H 2,0-3,0 ppm

Ar—-C—H 2,5-3,0 ppm

AF—H 615_810 ppm

O=C-H 9,5-10 ppm

0=C-O-H 11-12 ppm

1- O (et



Spin-spin csatolas (J)

(folyadékfazisban kiatlagolodik)

kozvetitik a kolcsonhatast

k * Hund és Pauli (elektron — elektron)

@ Magneses dipolus-dipolus kolcsonhatas \
» Polarizaciés mechanizmus: elektronparok

» Fermi-féle kontakt kélcsonhatas (mag — )

)

CH, jel felhasadasa CH, hatasara

21, suly
oL 1 1
ofd 0
Bou 0 2
PP -1 1
CH, jel felhasadasa CH; hatasara
21, suly
oo 3/2 1
Boa 1/2
oo 1/2 3
oo 1/2
opp -1/2
Baf -1/2 3
§]5107 -1/2

BB -3/2 1

WA = ZnXIX +1
1

‘minA = O )

n: ekvivalens magok szdma
N: savok szama a felhasadt szinképben

NX = ZnAIA + 1\

1

‘minX = Gr T 1)

%n: legkisebb intenzitas / teljes intenzitas

/

A, X, spinrendszer

1

Ny=2-3-=+1
2

. 1

Lmin,X=(2.1+1>3
2

2.1 log 1o

8 8
1 3 3
4 4 4

I




Elektronspin-rezonancia (ESR)

1
s| = /s(s + Dk s=3

1
s, =mgh mg= if
gJe€ eh _
— - — — - Bohr-magneton
Il Ves Ve Zme UB Zme :uB g

E=—u,B Uy =VeS; = —Msgelip

E= —yemghB = mggeupB gelig(1 —0)By = hv
g=(1—-o0)g. agyok g-tényezdje
AE = —y.hB = B = hv
ye gel’l’B gHBBO = hv
/ Hiperfinom felhasadas \ > Magneses dipolus-dipolus kolcsonhatas (gyenge)
N = 2n] 1 i _ 1 » Fermi-féle kontakt kdlcsonhatas (csak s elektron esetén)
=onl + ‘min = (21 + D > Polarizaciés mechanizmus: elektronparok kozvetitik
n: ekvivalens magok szama mag <Fermi> e~ <Pauli> e~ <Hund> e~
I: magok spinkvantumszdma
N: sdvok szama a felhasadt szinképben {Hiperﬁnom csatoldsi allandé (a)]

wi”: legkisebb intenzitds / teljes intenzitas /




Ko0szonom a figyelmet!
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