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Absztrakt. A tananyagok fejlesztése soran egyre gyakrabban kertilnek el6étérbe olyan esz-
kozok, amelyek elektronikus tananyagok készitését segitik elé. Ezek az elektronikus tan-
anyagok gyakran e-learning keretrendszerbe agyazva jelennek meg, 6nallé tanulasi lehetd-
séget biztositva a tanulok szamara. Jelen dolgozatban bemutatasra keriil egy olyan progra-
mozott tananyag, amely elére meghatarozott 1épésekben, rovid tanulasi egységenként mu-
tatja be egy Prolog alkalmazas elkészitését. A tananyagot a tanulok egyéni modon, sajat
iitemezés szerint sajatithatjak el, ha sziikségesnek érzik vissza is Iéphetnek és atismételhetik
az el6zetesen megismerteket. A tanulasi egységek végén kérdések talalhatoak, melyek sike-
res megvalaszolasa a tovabblépéshez nélkiilozhetetlen.

Bevezetés

Egy olyan Prolog alkalmazas elkészitésének 1épései keriilnek bemutatasra, amely az atomok
elektronszerkezetének sok fontos sajatsagara hivja fel a tanulok figyelmét. A programozott okta-
tasi anyagok készitése ugyan faradsagos munka, de mindenképpen karpotolja a készitot az a fajta
érdeklodés és tanulasi kedv, amely megnyilvanul ennek hatasara a tanuldk részérél. [1]

A programozott oktatasi segédlet WinProlog 4.600 nyelven késziilt, amely objektumorientalt
programok készitését is lehetdvé teszi a hagyomanyos logikai programozas mellett. A célcsoport
tanuloirol feltételezem, hogy a Prolog nyelvet minimalis szinten ismerik. Tudjak azt, hogy egy
Prologban megirt program tényekbdl és szabalyokbol all. A Prolog program végrehajtasa egy
célallitas megfogalmazasat, majd futtatasat jelenti. Ismerik tovabba, hogy hogyan kell elinditani
egy Prolog-fejleszt6 kornyezetet, s képesek a nyelvben az alapvetd szintaktikai kdvetelményeket
teljesiteni. Az alapok elsajatitasat a [4], illetve az [5] munkakbol ajanlom, melyek felhasznaldsra
keriiltek a program elkészitése soran. A programozott segédanyag kémiai alapjainak meghataro-
zésat a [2] és [3] munkak segitették.

A programozott tananyag 34 1épésbdl all, amelyek mindegyikét kiilon-kiilon egy 0j program-
ablakban jeleniti meg. Amennyiben a tanulé Ggy gondolja, hogy elsajatitotta az uj ismereteket és
a kérdésekre valaszolni tudott, akkor tovabbléphet. Nagyon fontos a tanuld részérdl az aktiv
kozremiikddés, vagyis valoban probalja meg a kérdésekre a valaszokat megtalalni, csak azutan
lépjen tovabb. Természetesen lehetGség van egy korabbi ablakra is visszalépni, valamint arra is,
hogy a teljes mintaprogramot megjelenitse a tanuld a tanulasi egységek barmelyikén. Bizom
benne, hogy a tanuldok szdmara ez a programozott tananyag érdekes is lesz amellett, hogy hasz-
nosnak bizonyul és kedvet éreznek tovabbi feladatok Prologban valé megoldasahoz.
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Program az atomok elektronszerkezetének meghatarozasara

e Program az atomok elektronszerkezetének meghatarozasara |

»Mondd el es elfelejtem; mutasd meg és megjegyzem;
engedd, hogy csinaljam es megértem.”
(Kung Fu-Ce)

Towabb

Az atom pozitiv téltézi atommaghol éz kirildtte mozgd negativ toltési
elekironokhbol all. Az atommag kériil 1évd elektronok dsszessépét
elekironburoknak nevezziik.

Az elekironok rétegesen, héjakat alkotva épitik fel az elektronburkot.

Az elekironok allapotanak a jellemzésére 6zszesen 4 féle kvantumszamot

(n, /, my, m;) hasznalunk. Az n a fékvantumszam, az f a mellékkvaniumszam,

az m; a magneses kKvantumszam, az m; pedig a mAagneses spinkvantumszam.

Wissza Taovébh | Telies program |
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A fokvaniumszam értéke 1, 2, 3, 4, 5, 6 éz 7 lehet. A lehefzéges
fokvantumszam értékeket a Prolog nyelvben tényekként régzithefjlik, a

kévetkezd modon:
fékvantumszam (1) .
fdkvantumszam(2) . fokvantumszam(3) .
fékvantumszam(4) . fdkvantumszam(s) .

fékvantumszam(o) . fdkvantumszam(7) .
A mellékkvantumszam az a szam, amely kifejezi a kiilonb6zd energiaszintelet
egy fékvantumszidmon beliil, értékei 0-t61 (n-1)-ig terjedhetnek
(n a félkvantumszam).

Hogyan rigzitenéd a lehetséges mellékkvantumszam értékeket a
Prolog nyelvben?

Wizsza | Telies program |

Példaul igy: mellékkvantumszam(0) .

mellékkvantumszam(l) . mellékkvantumszamiz) .
mellékkvantumnszam(3) . melléklkvantumszamid) .

mellékkvantumszam(5) . mellékkvantumszami(s) .

A magneses kvantumszam megadja a melléklkvanfumszam éltal megszabott
palyaformak térbeli iramyat. Ertéke -1 -t6l +i-ig barmely egész szam és O lehet.

A magneses spinkvantumszam értéke +1/2 illetve -1/2 lehet, mely az elekiron
lcét lehetséges allapotat fejezi ki.

Hogyan rigzitenéd a magneses Kvantumszam, valamint a magneses
spinkvantumszam lehetséges értékeit a Prolog nyelvhen?

Wizzza |

Twabb

Telies program |
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Példaul igy:

magneses (-6) . magneses (-5). magneses (-4).

magneses (-3) . magneses(-2). magneses(-1).
magneses (0) . magneses(l). magneses(2).

magneses (3) . magneses(4). magneses(5). magneses(6) .
spin{0.5). spin{-0.5).

Mivel a melléklovantumszam lehetzéges értékeit meghatarozza

a fékvantumszém értéke (f maximalis értéke #-7 lehet), valamint a migneses
lovantumszam lehetséges értékeit befolyasolja a melléldavantumszam értéke
(my - és +1 k6z6tt vehet fel értéleet), ezért adodik a kérdés, hogy:

Egyszeriibben Ki leheine-e fejezni, hogy ezek dsszefiiggésben vannak?

Ugras a 13.ablakra | Wizsza | Tovabb | Telies program |

x|

Igen. ©

Egyeldre még hadd érlelddjén benniink ez a kérdés, s ha mar
megismertiik pontosan a Prolog vizszalépéses megoldas-keresd algoritmusat,

akkor térjiink vizzza erre.

Ha a valaszt rogtén meg szeretnéd kapni, aklor kattints az

»Ugras a 13.ablakra” gombra!

Ugras a 13.ablakra | Wizsza Tovabb | Telies program |
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A ténvek utin szabalyokat fogunk alkotni.

Az elektronok rétegesen, héjakat alkotva épitik fel az elektronburkot.
Az azonos fokvantumszami elektronok ,,elekironhéjat” alkotnal.
Ezt Prologhan a kivetkezd szaballval fejezhetjiik ki:

hé? (W) :-fékvantumszam () .

Milyen eredményt szolgaltat, ha a kivetkezit adjuk meg célallitasként:

héj(3).

Wizsza | Telies program |

A7 eredmény a yes 520 lesz.

A mintaillesztés miatt a Prolog keresi a fékvantumszami3) allitast.

Mivel talal ityet, ezért adja eredményiil az igaz szdcskat.

Es akkor vajon milyen eredményt szolgaltat, ha a Kovetkez6t adjuk meg
célallitasként:

héj().

Wizzza |

Twabb

Telies program |
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A nagybetiis J viltozot jelent, melynek nem rogzitettiik értékeit. A programnak
lzell megvalaszolnia, hogy J milyen érték(ek)et vehet fel.
A mintaillesztés miatt a Prolog keresi a £6lkcrantumszam (J) allitast. Mivel

tébb ilyen is van, ezért kiirja a sorrendben elsd értélét. Azonban még nincs
vége a feladat megoldisanak, mivel egy jabb megoldast keres és talal, ha
lemyomijuk a szokéz billentyiit, majd kiirja azt is. Addig folytatja a megoldasok
lcerezését, mig a végére nem jut, tehit mar Gjabb értéket nem tud behelyettesiteni
a megadoft szabalyba. Az eredmény igy a kovetkezd lesz:

J=1; J=2; J=3; J=4; J=5; J=6; J=7
Vagyis a lehetséges héjak (f6kvantumszamok) szamait irja majd ki.
Vajon milyen eredményt szolgaltat, ha a kivetkeziket adjuk meg
célallitasként:  héj(J), write(J), nl, fail.

Wizsza | Tovabb | Telies program |

x|

A write (liiratds) és nl (ij sor) parancsok segitségével értelmesen tirdelve
jelenithetjiik meg az egyves megoldasokat. Amennyiben meg szeretnénk adni egy
célallitashoz az 6sszes megoldast egyszerre, érdemes a kiiratds utan a fail
paranccsal llando visszalépésre késztetni a programot.

Tehat az eredmény ugyanaz lesz, csak nem kell a sz6kéz billentyiit nyomogatni:

h ok W

6
7 majd a végén no

Azért keriil a nem a végére, mivel a fail paranccsal az dllitis mindig hamis lesz.

Wizsza Tovabb | Telies program |
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A héjakon az azonos melléklovantumszami palyalk alhéjakat hoznak létre.
Ezt a kévetlezd szabdlbyal is Kifejezhetjiik:

alhé&] (M, L) :—- fdkvantumszam (N,

mellékkvantumszam (L), L<N.

Milyen eredményt szolgaltat, ha a kiovetkeziket adjuk meg célallitaskéni:
alhéj(3,L), write(3), write(" "), write(L), nl, fail.

Wizsza | Telies program |

Vagyis ez a célallitas kiiratja a 3-as félkvantumszamn héj alhéjait soronlként.
Tehat:

3 0
3 1
3 2
no

Vagyis a 3-ag fékvantumszami héjnak 3 alhéja lehet: a 0-s, az 1-es és a 2-es

melleklovantumszammal jellemzett.

Wizzza |

Twabb

Telies program |
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Térjiink vissza a 4.ablaknal felvetett kérdésre.

A felmeriild kérdés az volt, hogy lehetne-e valamilyen maz modon,
egyszeriibben kifejezni, hogy a fékvantumszam meghatarozza a
melléklcvantumszam lehetséges értéleit, valamint a melléklcvantumszam

meghatirozza a migneses kvantumszim lehetséges értékeit.

Hogyan leheine ezeket az dsszefliggéseket szabalvokkal kifejezni?

Ugras a 4.ablakra | Wizsza | Tovabb | Telies program |

x|

Példaul igy:
mellekkvantumszam 2 (L) :-fékvantumszami(N), L is N-1.
magneses 2 (M) :- mellékkvantumszam 2 (M), M>0.
magneses 2 (M):- mellékkvantumszam 2 (N), M is -N.
A mellékkvantumszam 2(1) szabaly épit a visszalépéses megoldaskeresd
algoritmusra. Azt fejezi ki, hogy a mellékkvantumszam értéke 1-gyel kisebb a
fokvantumszam értékénél. Mivel a fékvantumszam értéke 1-t6l 7-ig barmetyik
egesz 2zam lehet, ezért a mellékvantumszam minden egyes értéke (0-tol 6-ig) is
leépezhetd ityen mbdon.
Dt fejez ki a magneses 2(0) szabaly két alakja, hogyan dolgozik
ezekkel a Prolog?

Wizsza Tovabb | Telies program |
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magneses 2 (M) :- mellékkvantumszam 2 (M), M>0.
magneses 2 (M) :- mellékkvantumszam Z(N), M is -N.
A magneses 2(M) szabily kifejezi, hogy a migneses kvantumszam értéke a
mellékvantumszam értékei altal vannak behatarolva. Ertékei f értékii
melléklcvantumszam esetén -#-161 +1-ig, valamilyen egész szam értéket vehetnek
fel. A szabaly két alakja a pozitiv, illetve a negativ (és nulla) értékek képzését
fejezi ki.

Vajon egy alhéjon, héjon hany darab elekiron helyezkedhet el?

Wizzza |

Telies program |

Az elektronok atompalyikon helyezkednek el. Adjuk elébb meg, hogy egy adott
alhéjon, héjon hény darab pétya taldlhatd, majd ha mar 0jabb térvényszerizége-
ket ismeriink meg, akkor adjuk meg az elektronok szamat is. Mivel a magneses

kvaniumszam megadja a palyaformalk térbeli iranyat (vagyis a lehetséges
pilyakat) éz a magneses kvanfumszam a melléklovantumszam altal megszabott,
ezért egy alhéjon a lehetsépes palyik szama a mellékvantumszamtol fiigg. Mivel
a migneses kvantumszam értékei -7 -t6] +i-ig (f a mellékkvantumszam) barmely
egész szam €3 0 lehetf, ezért egy alhéjon Gszzezen 2*1+1 lehet a palyak szama.

alhe] palyak (L,Db} :-mellekkvantumszam (L) Db is Z*L+1.

Milven eredményt szolgaltaimak ezek a célallitasok?
alhéj palyak(3,Db).
alhéj palyak(L,Db), write(L), write(" "), write(Db), nl, fail.

Wizsza | Telies program |

Twabb

x|
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x
Az alhé] palvak(3,Db) célllitas kiiratja a 3-as melléklcvantumszamn alhé
pilyainak a szdmit. Tehat: Db=7 (vagyis a 3-as alhéj 7 palyaval rendelkezik).

Az alhéj palyak(L,Db), write(L), write(" "), write(Db), nl, fail. 4llitis
eredménye:
01
13
2 35
3 7
4 9
5 11
6 13 és végiil no
Vajon egy héjon hany darab palya helyezkedhet el?
x

Az n. héjon a pilyik maximalis szima n® (n a fékvantumszam).
Ezt a kévetkezd szabilbyal is kifejezhetjiik:
he)j palyak(N,Db) :- fékvantumszam(N),
Db is NW*N.

Milyen eredményt szolgaltaimak ezek a célallitasok?
héj_palyak(3.Db).
héj_palyak(N,Db), write(N), write(' "),write(Db), nl, fail.

Wizsza Tovabb | Telies program |

10
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A héj palyak(3,Db) célallitas kiiratja a 3-as f6kvantumszami héj
pilyainak a szamat. Tehat: Db=9 (vagyis a 3-as héj 9 palyaval rendelkezik).
A héj_palyak(N,Db), write(N), write(" "), write(Db), nl, fail. allitis
eredménye:

&N e W
[y
=

36
49 és végiil no

~1

Vajon egy alhéjon, héjon hany darab elekiron helyezkedhet el?

Wizsza | Telies program |

Az elektronok szaménak a megadisdban segitzégiinkre van a Pauli-féle tilalmi
elv. Eszerint valamely atomban ket vagy t6bb elektronnak sohazem lehet mind a

négy kvantumszama (n, /, m;, m;) azonos. Mivel a magneses spinkvantumsziam
értéke csak kétféle lehet (-0.5 ill. +0.5), ebbdl az kivetkezik, hogy egy atom-
pilyan csak 2 eleldron helyezlkedhet el. Vagyis az egy alhéjon 1évd elekironok
szdma 4%*1+2. Az n. héjon pedig az elektronok maximélis szdma 2n?
Ezt a kévetlkezd szabalyoldkal iz kifejezhetjiik:
héj elektronjai (N, Edb):-fékvantumszam (M), Edb iz Z*N*N.
alhéj elektronjai (L, Edb):-mellékkvantumszam (L), Edb iz 4*L+2.
Milyen eredményt szolgaltainak ezek a célallitasok?
héj_elektronjai(4,F.db).
héj_elektronjai(N,Db), write(N), write(" "),write(Db), nl, fail.

Wizsza | Telies program |

Twabb

11
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x|

Eredmények:

héj elektronjai(4,Edb). Edb=32

héj_elekironjai(N,Db), write(N), write(" "),write(Db), nl, fail.

1 2

8

18

32

50

72

98 és végiil no

Milyen eredményt szolgaltainak ezek a célallitasok?
alhéj_elektronjai(4,Edb).

N e W

~1

Viocon | Twabbl

alhéj_elekironjai(L,Db), write(L), write(" '),write(Db), nl, fail.

Telies program |

Viocon Twabbl

Eredmények:
alhéj elektronjai(4,Edb). Edb=18
alhéj_elektronjai(L,Db), write(L), write(" "), write(Db), nl, fail.
0 2
1 6
2 10
3 14
4 18
5 22
6 26
no

Telies program |

12
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A Pauli féle tilalmi elv-et kifejezhetjiik szabdllyal iz, a kévetkezdképpen:

kvantumok (M, L, M, ) :— fdkvantumszam (N},

mellekkvantumszamiL) , L<N,
magneses (M), M>={-L), L>=M,
spin(s) .
Az T<N feltétel kifejezi az N (félkvantumszam) és az L (mellékdovantumszam)
viszonyat. Az M (magneses kvantumszam) éz az L (mellékkvantumszam)
viszonyait pedig az M>=(-1) ésa L>=M feltételek régzitik.
Milyen eredményt szolgaltat ez a célallitas?
Kvantumok(2,1,M,S), write(M), write(' "), write(S), nl, fail.

Wizsza | Telies program |

m23ablak
Eredménmny:

-1 0.5
-1 - 0.5
0 0.5
0 -0.5
1 0.5
1 - 0.5
no

Mivel L=1 ezért M lehetséges értékei -1, 0 éz 1 lehet. A magneses
gpinkvantumszam pedig -0.5 és +0.5 értékeket vehet fel.

Milyen eredményt szolgaltat ez a célallitas?
kvantumok(2,L,M,S), write(L), write(" "),write(IvVI), write(" "), write(S),
nl, Fail.

Wizsza | Tovabb Telies program |

13
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x
Eredmémny:
0 0 0.5
0 0 05
1 -1 0.5
1 -1 -0.5
1 0 0.5
1 0 -0.5
1 1 0.5
1 1 -0.5 és végill no
Mivel N=2, igy L 0, illetve 1 értéket vehet fel. M lehetséges értéleei 0, illetve
-1, 0 éz 1 lehet. A spinkvantumszam pedig -0.5 éz +0.5 értékeket vehet fel.
Milyen eredményt szolgaltat ez a célallitas?
kKvantumok(N,L,M,S), write(N), write(’ "), write(L), write(" "), write(IVI),
write(' M), write(S), nl, fail.
m2sablak x|

Ez a célallitas kiirja eredményiil az sszes (n=7-ig) lehetzéges kvantumszam-
lzombinciot (ez Gsszesen 280-félét jelent):
1 0 0 0.5

1 0 0 -0.5
2 0 0 0.5
2 0 0 -0.5
7 6 6 0.5
7 6 6 -0.5 ézvégil no

E.zek alapjan probaljuk meg kitalalni, hogy milyen egy adott elem (atom)
elekironkonfiguricidéja?

(Vagyis, hogy az adoft elem atomjanak elekironjai milyen patyakat téltenek be,
illetve, hogy melyik eleltronpalyan mennyi eleltron talalhato.)

Wizsza | Tovabb | Telies program |

14
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Az elektronszerkezet megadisiban segitséolinkre van néhany szabaly, alapelv.

Az energiaminimum elve szerint az elelkitronok mindig tigy épiilnek be az
elekironhéjba, hogy a legkisebb energiaji szabad helvet foglaljak el.

A felt6ltddés sorrendjét az (n+f) szabaly hatirozza meg, miszerint az
energiaszintek ndvekvd sorrendje azonog az (nt/) dsszeg ndvekvd gorrendjével.
Azonos (nt]) értékek esetén a kisebb n értékii allapot az alacsonyabb energidjil.
A7 energiaminimum és a Pauli-féle tilalmi elv figyelembevételével
megmondhatd, hogy hova keriilnek az egyes eleldronok az atomon beliil és
hogyan épitik fel az elektronburkot.

Wizsza | Telies program |

A feladat a kiveikezd lesz:
1. Megadunk egy pozitiv egész szamot, amelyik egy adott atom elektronjainak

a szamat fogja reprezentalni.

2. Ezt az adott elekironszamot gy kell szétosztani az egyes héjakon, alhéjakon,
hogy mind az energiaminimum elve, mind az (n+l)-szabaly, mind pedig a
Pauli-féle filalmi elv érvémyesiiljén.

3. Vagyis novekvo fokvantumszamok, ndvekvd mellékkvantumszamok mellett,
az (nH) 6sszeg ndvelvd értéleei mellett fogjuk a patyakat elekironoldkal
feltdlteni, iigyelve arra, hogy egy pilyan, alhéjon, héjon nem lehet
tetzzbleges szdmi elektron.

A kivetkezd ablakban Lathatjuk az erre vonatkozo programrészletet.

Twabb

Wizsza | Telies program |
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x

elektronpalya (B, MN,L) : - Ex0, N<B, darab({L,E,Eb,E3},
write (M), write(' '),
wrilte (L), write(® '),
write (Eb), nl,
valtoztat (N, L,NZ,L2}, !,
elektronpalva (B3, N2, L2) .

elektronpalyal .M, ) :- N=8.
elektronpalyailE, , }:- E=0.

darab{L,E,Eb,E3}) :-Db 1is 4*L+Z,E>=Db, Eb 1s Db, E3 is E-Db.
darab (L,E,Eb,E3) :-Db 1s 4*L+Z,E<Db, Eb 1z E, E3 1s 0.

valtoztat (N,L,N2,L2) :- L=0, Osszeg? iz N+l,
LZ is N // 2, NZ 15 Osszegz-LZ2.
valtoztat (N, L, N2,L2) : - Lx0, NZ is N+1, LZ 13 L-1.

Az elekironpalya szabily felhasznalja a darab, és a valtoztat szabalyokat is.

Vizzza | Tovabb : Telies program |
x|
elektronpalya (B, MN,L) :- Ex0, N<B, darab({L,E,Eb,E3},
write (M) ,write (" ') ,write (L) ,write (" ") ,write(Eb),nl,

valtoztat (N, L,MN2,L2), |, elektronpalva (E3,N2,L2) .
elektronpalyai .M, }:- N=8.

elektronpalya (B, , 1:- E=0.

Az elekironpalya sza_bé_ly egy megadott elektronzzam (E) ezetén az N (16) éz L
{mellék) kvantumszamok szerint, az (r+I)-szabdly alapjan irja ki az egyes
alhéjakon (N, L) talilhat6 elektronok szamat. Az els6 hivaskor az N=1, az 1L=0
legyen, mivel ez az elsd alhéj, amelyik kiépiil. A szabalynak 3 alakja iz van.

Az elsd szabaly végén ismét lathatjuk az elektronpalya szabaly hivasat, vagyis
ez a rész relaurziv hivast fartalmaz. A masik két elekironpalya szabily a
rekurzio lezarasaért felel. Vagyis N=8-nél (ha ,,elfogytak™ a héjak), illetve
E=0-nal (ha ,.elfogytak™ az elelktronok) all meg a rekurzio.

Viocon | Twabb Z

Telies program |
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Programozott tananyag Prolog alkalmazasok készitéséhez

A darab szabalynak t6bb feladata is van. Megvizsgilia, hogy egy adott alhéjon
(L) hany darab (Db) elektron hetyezheté el maximalisan. A megadott elektron-
szambol (E) képez lét masik elekironszam értéket, melyeket eredmémyiil
visszaad (Eb) valamint (E3).

darab (L,E,Eb,E2) :-Db iz 4*L+2,E>=Db, Eb 1z Db, E2 13 E-Db.
darab{L,E,Eb,E3}) :-Db iz 4*L+Z,E<Dh, Eb iz E, E3Z iz 0.

Ha a megadott elekironszam (E) nagyobb, vagy egyvenld, mint ami az adott
alhéjon maximalizan elhehyezhetd, akkor az Eb értékét az alhéjon elhelyezhetd
maximilis értékre (Db) allitja és E3-ba a Db-vel csdkkentett értélet irja.
Egyébként ha a megadott elektronszam kisebb a maximalisan elhetyezhetd
értéknél, akkor az Eb-be az E-t itja, E3-at pedig nullazza.

Wizsza | Telies program |

A valtoztat szabély feladata, hogy véltoztasza meg az N (f6kvantumszam) éz az
L (mellékvantumszzam) értékeit az (n+1)-szabaly értelmeben. A szabaly N-bél
N2-t éz L-bol L2-1 allit eld.
valtoztat (N, L, N2, L2) : - L=0, @sszeg? iz N+1,

L2 is M // 2, NZ iz Osszegl-LZ2.
valtoztat (N,L,N2,L2) :— L»0, NZ 1s N+1, LZ iz L-1.
A két alakja a szabalynak abbdl adddik, hogy az egyik ezetben az (n-+l) értéke
nem viltozik (ekkor # értéke 1-gvel nd, 1 értéke pedig 1-gvel czdlkken), mig a

magik esetben az {n+1) érték 1-gvel né (eldcor az I értéke az » 2-vel valo
egész-osztazanak (/f milvelet) eredménye lesz, # pedig az 0ij {n+1) Gsszegre vald
liegészités. Ezeket a megfontolasokat egy abran is megtekinthetjiilk, melyet az
Abra megjelenitése gombbal jelenithetiink meg.

Mit eredményez a kovetkezd célallitas: elekironpdlyalo 7, I,0).

Hbra megielenitése | Wizsza |

Twabb

Telies program |

x|
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Péantya Robert

x
0 1 2 3 &— mellékkvantumszam
1 1 A cellak bal felsd sarkdban talalhaté szém
1 (n+1) értékét jelenti.
2 _3
3 4 3 A nyilak jelzik az alhéjak egymasra
3 - ipoléstock a sorendide.
' /6 épillésének a somrendjét.
4 / 2

A

ANCAN YR

A tomér nyil jelzi azt, amikor {n+]) értéke

nd L-gyel. l

10 A keretes nyil jelzi azt, amikor {nt+l) értéke

)
\\
\
ENCAE

7 nem valtozik. /
fokvantumszam
m= 32.ablak x|
Az elektronpalya(67,1,0) célallitas eredménye:
1 0 2
2 0 2
2 1 6
3 0 2
3 1 6
4 0 2
3 2 10
4 1 6
5 0 2
4 2 10
5 1 6
6 0 2
4 3 11
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Programozott tananyag Prolog alkalmazasok készitéséhez

Ellendrizd az (nH) értékeket! Valdban igaz rajuk az (nH) szabaly?
n 1 (n+]) dsszeg
1 0 1
2 0 2
2 1 3
3 0 3
3 1 4
4 0 4
3 2 5
4 1 5
5 0 5
4 2 6
5 1 6
6 0 6
4 3 7

Wizzza |

Telies program |

kérdések segitségével:

- Milyen kvantumszamok és milyen kvantumszami héjak 1éteznek?
- Egy adott héjnak milyen alhéjai lehetnek?

- Az adott héjnak hany darab elelktronpalyija van?

- Az adott alhéjnak hany darab elektronpalyaja van?

- Az adott héjnak hany darab elektronja lehet maximalizan?

- Az adott alhéjnak hany darab eleltronja lehet maximalizan?

Wizsza a program elejére Wizsza

Kigpes

A program véget ért. Remélem amellett, hogy sikertilt elsajatitanod az
ismereteket, érdekesnek is talaltad. Ellendrizd tndasodat a kovetkezo

- Az adott héj, alhéj ezetén a Pauli-féle tilalmi elv szerint milyen magneses
levantumszamok és magneses spinkvantumszamolk lehefzégesek?
- Hogyan lehet megadni egy elem atomjanak az eleldronkonfiguraciojat?

Telies program |
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Péantya Robert

me= Teljes program

fékvantumszam (1) . fékvantumszam (2} . fékvantumszam {3} .
fokvantumszam (4) . fékvantumszam (5) . fékvantumszamia) .
fékvantumszam (7).

mellékkvantunszam (0} . mellékkvantumszam(l) .
mellékkvantunszam(2) . mellékkvantumszam (3) .
mellékkvantunszam (4 . mellékkvantumszam(s) .
mellékkvantunszam (6)

f*mellekkvantumszéam 2 (L) :-fékvantumszam (N}, L is N-1.%/

magneses (—-6) . magneses (-5) . magneses (—4) .

magneses (-3) . magneses (—2) . magneses (-1) .

magneses (0) . magneses (1) . magneses (2) .

magneses (3) . magneses (4) . mAgneses (5) . magneses (A) .

/*magneses 2 (M) :-mellékkvantumszam 2 (M}, M>0.

magneses 2 (M) :-mellékkvantumszam Z(N), M is -N.*/
Spin(0.5) . spin{-0.5).

héj (M) .- fédkvantumszam (M) .

alhé&j (M, L) ;- fékvantumszam (M), mellékkvantumszam (L) , L<M.

heéj palyak (N, Db) :- fdkvantumszam{N), Db is N*N.

héj elektronjai(N,Edb):- fékvantumszam (N}, Edb is Z*N*N.

| »
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