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A kurzus célja az atomi-molekularis szemléleten alapul6 elemi kémiai példak matema-
tikai nyelvre torténé leforditasa és részletes kidolgozasa a Mathematica szimbolikus
algebra program segitségével. A feladatok természetesen mas modon is (gyakran akar
papiron-ceruzaval is megoldhatdak). Azt gondoljuk azonban, hogy a szimbolikus program-
kornyezet (megismerése és begyakorlasa) lehetévé teszi a fizikai-kémia jelenségkorben
felmertl6 otletek gyors kiprobalasat, szamolasok ellenérzését, illetve a megfigyelések,
trendek gyors vizualizaci6jat. A kurzus elvégzése bevezetd szintl egyetemi matemati-
kai, kémiai és kvantummechanikai ismereteket feltételez, és bevezetést kivan nyujtani a
kutatasi gyakorlatban el6fordulé problématipusok megoldasaba.

Az 1-7. fejezetek az oktatok altal az 6ran bemutatott feladatokat tartalmazzak. A 8-12.
fejezetekben pedig a hallgatok szamara otthoni kidolgozasra és orai bemutatasra kiadott
‘projektfeladatok’ talalhatdak.

A jegyzet fiiggelékét képezik a kidolgozott Mathematica Notebook’ (*.nb) fajlok, valamint
a 12.4.3-es feladathoz tartozo kiils6 szubrutinok.
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