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IA kurzus célja, hogy a hallgatok

Elsajatitsak a kvantumkémiai szamitasok elméleti alapjait, illetve onalloan képesek legyenek kivitelezni
kvantumkémiai szamitasokat. Képessé valjanak azok informatikai eszkozokkel valo kiértékelésére, illetve a
szamitasok soran nyert adatoktol alapveto kovetkeztetések levonasara.

Tanulds eredmények, kompetencidk: a hallgato

Tudas:

Ismeri a kémia tudoményos eredményein alapuld, az atomok és molekulak szerkezetére, a kémiai kotés kialakulasara
vonatkozo legfontosabb igazolt elméleteket, modelleket.

Rendelkezik azokkal a kémiai alapismeretekkel, amelyek lehetdvé teszik az alapvetd kémiai reakciok leirasat, az erre
¢épiilé gyakorlat elemeinek megismerését, az ismeretek rendszerezését.

Rendelkezik azokkal az ismeretekkel, amelyek (megfelelé szakmai iranyitassal) lehetévé teszik szamara a
vizsgalhato kémiai folyamatok, rendszerek, tudomanyos problémak tudomanyos gyakorlatban elfogadott
moddszerekkel torténd tesztelését, a mérési eredmények szamitogépes feldolgozasat.

Tisztaban van a kémia és a vegyipar lehetséges fejlodési iranyaival és hataraival.

Felhasznaloi szinten ismeri a Linux operacids rendszert és a kvantumkémiai szamitasokra alkalmas programok
miikddésének alapjait.

Képesseég:
Képes a szamitasi eredmények kiértékelésére, értelmezésére, dokumentalasara.

Képes a kémia szakteriileten szerzett tudasat alapvetd gyakorlati megoldaséra alkalmazni, beleértve azok
szamitasokkal torténd alatdmasztasat is.

Ismeretei alapjan rendelkezik a természettudomanyos alapokon nyugvo érvelés képességével.

Képes elsajatitani azt az idegen nyelvii szokincset, amellyel ismeretanyagat idegen nyelvii kdzegben is
kommunikalni tudja.

Képes a gyakran ismételt miiveletek azonositasara €s azok egy részének megfeleld iranyitas / programozoi segitség
melletti automatizalasara sajat munkajanak megkonnyitése céljabol.
Attitiid:

Nyitott a szakmai eszmecserére mind a kémiai szakteriileten, mind a kapcsolodo teriileteken dolgozd
szakemberekkel.

Elkotelezett Gj kompetenciak elsajatitasara és vilagképének bovitésére.
Tudatosan vallalja szakmaja etikai normait.
Tisztaban van a szakmai kijelentések jelentdségével és kovetkezményeivel.

Megszerzett ismereteinek alkalmazasaval torekszik kémiai folyamatok €s szerkezetek megfeleld kvantumkémiai
leirasara.




Autonomia és feleldsseg:
A természettudomanyos vilagnézetet szakmai megbeszélések, vitak soran feleldsséggel vallalja.

Munkaja soran képes 6nalloan végiggondolni alapvetd szakmai kérdéseket, képes errdl felettesének érdemi
Osszeallitasokat késziteni, amelyek dontések alapjaul szolgalhatnak.

Szakmai iranyitas mellett képes egylittmiikodni mas szakteriiletek szakembereivel (pl. szintetikus vegyész,
analitikus, biokémikus, programozo).

A kurzus tartalma, témakorei
Hartree-Fock elmélet
Stiriségfunkcional elmélet
Baziskészlet, bazisfiiggvény
Oldoszerhatas
Reakciomechanizmus
Konformacio-analizis
Linux alapismeretek
Scriptek irasa

Tervezett tanulasi tevékenységek, tanitasi modszerek
Aktiv részvétel az orakon.
Egy egyéni esetfeldolgozas elkészitése és ismertetése (egyeztetett témaban és idépontban).

Egy gyakran ismételt elemi 1épés automatizalasa megfeleld script 1étrehozasaval (egyeztetett témaban és
idopontban).

Ertékelés

Orai munka (34 %)

Esetfeldolgozas (33 %)

Script iras (33 %)

- A hallgatok a referatumok, (csoportos) esetfeldolgozas eredményérdl a kurzus végén onértékelést készitenek

- A hallgatok egymas referatumarol és esetbeszamoloirél a tanéra végén (az orai vitat, megbeszélést figyelembe
véve) értékelést adnak

Sikertelen teljesités esetén a javitds modja, hatarideje: a tematika egymasra épiild gyakorlatokbol all, igy a
hianyzasok potlasa nélkiilozhetetlen a kovetkezo gyakorlatra (gyakorlaton) ill. a félév végi vizsga sikeres
teljesitéséhez, ami egy komplex szamitasi feladat és egy script megirasa.

Kotelezo olvasmany:
Purgel Mihaly, Viskolcz Béla: Modern fizikai kémia, 4. fejezet - Kvantumkémiai alkalmazasok
http://www.tankonyvtar.hu/hu/tartalom/tamop412A/2011 0025 vegy 7/ch04.html

IAjanlott szakirodalom:
Veszprémi Tamas, Fehér Miklos: A kvantumkémia alapjai és alkalmazasa
http://www.tankonyvtar.hu/hu/tartalom/tamop425/2011_0001 531 kvantumkemia/adatok.html

http://wanglab.bu.edu/g03 guide/G03Guide/www.gaussian.com/g_ur/keywords.htm
http://zeus.nyf.hu/~blahota/ubuntu/Linux_11_10_06.pdf

Heti bontott tematika

1. hét Az alapvet elméleti ismeretek atismétlése: Schrodinger egyenlet, Hartree-Fock modszer
(HF), bazisok.

TE: Ismeri a kémia tudomanyos eredményein alapuld, az atomok és molekulak szerkezetére,
a kémiai kotés kialakulasara vonatkozo legfontosabb igazolt elméleteket, modelleket.

Rendelkezik azokkal a kémiai alapismeretekkel, amelyek lehetdvé teszik az alapvetd kémiai
reakciok leirdsat, az erre épiil6 gyakorlat elemeinek megismerését, az ismeretek rendszerezé-
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Sét.

hét

Molekulatervezés, a GaussView program hasznalata.

TE: Képes a szamitasi eredmények kiértékelésére, értelmezésére, dokumentalasara.

hét

A Gaussian 03W program ismertetése, geometriaoptimalas.

TE: Képes elsajatitani azt az idegen nyelvii szokincset, amellyel ismeretanyagat idegen nyel-
vii kézegben is kommunikalni tudja.

hét

Molekularezgések szamitasa, a potencialis energia hiperfelillet (PEH) nevezetes pontjainak
azonositasa.

TE: Képes a kémia szakteriileten szerzett tudasat alapvetd gyakorlati megoldasara alkalmaz-
ni, beleértve azok szamitasokkal tortén6 alatamasztasat is.

hét

Reakciok szabadentalpidjanak meghatarozasa.

TE: Képes a kémia szakteriileten szerzett tudasat alapvetd gyakorlati megoldasara alkalmaz-
ni, beleértve azok szamitasokkal torténé alatamasztasat is.

Munkéja soran képes 6nalldan végiggondolni alapvetd szakmai kérdéseket, képes errdl felet-
tesének érdemi Osszeallitasokat késziteni, amelyek dontések alapjaul szolgalhatnak.

hét

Magasabb szintli modszerek ismertetése I.: post-HF modszerek.

TE: Képes a kémia szakteriileten szerzett tudasat alapveto gyakorlati megoldasara alkalmaz-
ni, beleértve azok szamitasokkal torténo alatamasztasat is.

A természettudomanyos vilagnézetet szakmai megbeszelések, vitak soran felelosséggel val-
lalja.

hét

Magasabb szintli médszerek ismertetése I1.: Strtiségfunkcional modszer (DFT).

TE: Képes a kémia szakteriileten szerzett tudasat alapvetd gyakorlati megoldasara alkalmaz-
ni, beleértve azok szamitasokkal tortén6 alatamasztasat is.

Képes a kémia szakteriileten szerzett tudasat alapvetd gyakorlati megoldéasara alkalmazni,
beleértve azok szamitasokkal torténd alatdmasztasat is.

hét

Oldoészerhatas, a polarizalt kontinuum modell ismertetése, a korabbi feladatok bévitése.

TE: Képes a kémia szakteriileten szerzett tudasat alapveto gyakorlati megoldasara alkalmaz-
ni, beleértve azok szamitasokkal torténo alatamasztasat is.

Munkéja soran képes 6nalldan végiggondolni alapvetd szakmai kérdéseket, képes errdl felet-
tesének érdemi Gsszeallitdsokat késziteni, amelyek dontések alapjaul szolgalhatnak.

hét

Reakcidutak feltérképezése, intermedierek és atmeneti allapotok meghatarozasa.

TE: Munkaja soran képes onalléan végiggondolni alapvetd szakmai kérdéseket, képes errdl
felettesének érdemi Osszeallitasokat késziteni, amelyek dontések alapjaul szolgalhatnak.
Képes a kémia szakteriileten szerzett tudasat alapvetd gyakorlati megoldéasara alkalmazni,
beleértve azok szamitasokkal torténd alatimasztasat is.

Ismeretei alapjan rendelkezik a természettudomanyos alapokon nyugvé érvelés képességével.

10.

hét

A konformacio-analizis 1épéseinek attekintése. Ismerkedés a Linux kornyezettel, hasznos
parancsok.

TE: Képes végiggondolni a vizsgalni kivant rendszer tanulmanyozasahoz sziikséges 1épése-
ket. Képes Linux kornyezetben egyszerli parancsok kiadasara.

11.

hét

Linux parancsok 0sszekapcsolasa (atiranyitas, paraméter atadas).

TE: Képes Linux kérnyezetben bonyolultabb parancsok kiadasara, kapcsolok hasznalatara,
egyszeriibb parancsok dsszekapcsoldsara.

12.

hét

Egyszeri scriptek irasa b-shellben.

TE: Képes a korabban megtanult Linux parancsokat az elvégzendé feladatnak megfeleléen
sorba rendezni, valtozokat hasznalni.

13.

hét

Input fajlok generalasahoz sziikséges scriptek irasa.

TE: Képes a szamitasokhoz sziikséges input adatok azonositasara. Képes input fajlok kdte-
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gelt 1étrehozéasara programozdi segitség mellett.

14. hét

Adatkinyeréséhez sziikséges scriptek irasa b-shellben.

TE: Képes a sziikséges szamitasi adatok output fajlokban torténd azonositasara. Képes az
adatok output fajlokbol torténd kotegelt kinyerésére programozdi segitség mellett.




