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A kurzus célja az atomi-molekuláris szemléleten alapuló elemi kémiai példák matema-
tikai nyelvre történő lefordítása és részletes kidolgozása a Mathematica szimbolikus
algebra program segítségével. A feladatok természetesen más módon is (gyakran akár
papíron-ceruzával is megoldhatóak). Azt gondoljuk azonban, hogy a szimbolikus program-
környezet (megismerése és begyakorlása) lehetővé teszi a fizikai-kémia jelenségkörben
felmerülő ötletek gyors kipróbálását, számolások ellenőrzését, illetve a megfigyelések,
trendek gyors vizualizációját. A kurzus elvégzése bevezető szintű egyetemi matemati-
kai, kémiai és kvantummechanikai ismereteket feltételez, és bevezetést kíván nyújtani a
kutatási gyakorlatban előforduló problématípusok megoldásába.

Az 1–7. fejezetek az oktatók által az órán bemutatott feladatokat tartalmazzák. A 8–12.
fejezetekben pedig a hallgatók számára otthoni kidolgozásra és órai bemutatásra kiadott
‘projektfeladatok’ találhatóak.

A jegyzet függelékét képezik a kidolgozott Mathematica Notebook’ (*.nb) fájlok, valamint
a 12.4.3-es feladathoz tartozó külső szubrutinok.
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