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Tantargyleiras

Tantargy neve: Tantargy neptun kédja: MAKKEM102VB
SZAMITOGEPES KEMIA ALAPJAI Targyfelelds intézet: Kémiai Intézet

Tantargyelem:* Kotelezd (K)

Targyfelelos:Dr. Sz6ri Milan, egyetemi docens

Kozremiikodo oktaté(k):-

Javasolt félév:?0 Eléfeltétel: -
Oraszam/hét:* El6adas: 1 Gyakorlat: 1 Szamonkérés modja (a/gy/k/b):*alairas-gyakorlati jegy
Kreditpont:3 Munkarend:*Nappali

Tantargy feladata és célja:
Készség szinten sajatitsa el a mérések kiértékeléséhez sziikséges statisztikai €s regresszids eszkozoket,
valamint kvantummechanika alapelveit. Betekintés kapjon a modern kémiai kotés elméletekbe és képes
legyen az alapveté molekuléris sajatsagokat értelmezni és egyszertsitett kvantumkémiai modellek
segitségével szamitani. A kvantummechanikai szamitasokbol szarmazé eredményeket kiértékelni és
kisérleti adatokkal dsszevetni. A kvantumkémiai modellek josagara vonatkozoéan mennyiségi jellemzést
adni. A hallgato képes legyen a szamitott adatokat konnyen értelmezhetd formaban vizualizalni.

Fejlesztendé kompetenciak:

tudds: VBT1, VBTS, VBTS.

képesség: VBK1, VBK6, VBKY.

attitiidje: VBA1, VBAS.

autonomia: VBF2, VBF6.

Tantargy tematikus leirasa:

Eldadas és gyakorlat:
1. Bemutatkozas. A félév teljesitésének feltételei.
2. Meérési eredmények kiértékelése. Statisztikai alapfogalmak és szamitasuk. Hibaterjedések. Egyszerti
kiugroérték keresések.
Kémiai egyenletek gyors megoldasa Wolfram Alpha segitségével (pH szamitasok).
Linearis és nemlinearis regressziok Origin program segitségével.
Zarthelyi munka (ZH1)
Kémiai modellalkotas. Egy- és kétdimenzids molekulamodellek.
Molekulaszerkezet meghatarozasa: geometriai optimalas. Haromdimenzids molekulamodellek.
Atomi- és molekulapalyak vizualizacidja. Molekularis elektrosztatikus potencial. Elektronsiiriiségen
alapul6 molekulamodellek (Atoms in Molecules). Kotések elektronstirliség alapu jellemzése.
9. Molekula normalrezgéseinek meghatarozasa és megjelenitése. Animaciokészités.
10. Egyszerii potencialis energiafeliilet szamitasok I. Le Chatelier-Braun elv igazolasa szamitasokkal.
11. Gyakorlas.
12. Zarthelyi munka (ZH2)
13. Pétlasok, az elért eredmények értékelése. (ZH1 vagy ZH2)
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Félévkozi szamonkérés modja:

% Az elbadason €s a raépiild szamitogépes gyakorlatokon valod részvétel kotelezé. A gyakorlatokrol
hianyozni csak indokolt esetben, orvosi igazolds bemutatasa esetén lehetséges. Az alairas feltétele
a félév soran mindegyik gyakorlaton val6 részvétel.

A félév soran a hallgato két alkalommal ad szamot a megszerzett gyakorlati tudasarol:
o Zarthelyi a kémiai adatok kiértékelésébol. A ZH értékelése 5 fokozatii mindsitéssel torténik
(ZH1).
o Zarthelyi kémiai probléméak kvantumkémiai megoldasabol. A ZH értékelése 5 fokozata
mindsitéssel torténik (ZH2).
«» Zarthelyi dolgozat irasardl, valamint a kiseléadasok tartasardl hianyozni csak indokolt esetben,
orvosi igazolds bemutatasa esetén lehetséges. Csak egyetlen szamokérés potliasa lehetséges, ha
ett6l tobb pétlasara lenne sziikség a félévi aldiras megtagadasara keriil sor. ZH-K pétlasara
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csak alairas-potlas keretében van mod, melynek idopontja a vizsgaidészak elso két hetében a
tantargyjegyz6 altal rogzitett idopont.

Kollokvium teljesitésének modja, értékelése®:
% A vizsga témakorei eldadasanyag tematikajabol all és a hallgatonak szobeli beszamolot kell beldle

R/
0‘0

tartania. A beszdmol6 5 fokozati érdemjeggyel keriil osztdlyzasra. Mindsége és kidolgozottsaga

alapjan kapott érdemjegy a kollokvium értékelésében kétszeres sullyal szerepel (BESZAMOLO). A

két zarthelyi érdemjegyének (ZH1 és ZH2) sulya egyszeres. A kollokvium értékelése az eldbb

emlitett silyozasu szamtani atlag alapjan torténik kiszamitasra az alabbi képlet szerint:
Kollokviumi érdemjegy=Kerekités((ZH1+ZH2+2xBESZAMOLO)/4)

5 fokozatu értékelés.

Kotelezo irodalom:
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Veszprémi Tamas, Fehér Miklos: 4 Kvantumkémia alapjai és alkalmazdsa. Miiszaki Konyvkiado
2002. (magyar nyelvii)

Michael J. Pilling, Paul W. Seakins: Reakcidkinetika. Nemzeti Tankonyvkiadd Zrt. 1997. (magyar
nyelvil)

James B. Foresman, AEleen Frisch: Exploring Chemistry With Electronic Structure Methods: A
Guide to Using Gaussian Gaussian Inc.; 2nd edition (August 1996) (angol nyelvii)

Frank Jensen: Introduction to Computational Chemistry. Second Edition. Wiley & Sons, Ltd. 2007.
(angol nyelvii)

Ajanlott irodalom:
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http://www.gaussian.com/g_whitepap/white_pap.htm (hozzaférés: 2019. szeptember 1.)
http://www.gaussian.com/g_ur/keywords.htm (hozzaférés: 2019. szeptember 1.)
http://www.originlab.hu/Hungarian_Origin_8.5_Getting_Started Booklet-edition1.pdf
(hozzaférés: 2019. szeptember 1.)

K otelezd, kotelezBen valaszthatd, szabadon vélaszthato (K, KV, SZV)

2 Javasolt félév szammal és keresztfélév miatt 6szi/tavaszi (O/T) megjeldléssel. (pl.: 3. T)

*Nappali/15 heti bontasba, levelezé/félév

* Szamonkérés modja: alairas, alairas-gyakorlati jegy, alairas-kollokvium, alairas-beszamolo
*Nappali/levelezd

*Ertékelés fajtajanak értelmezése: a: kétfokozatt (nem megf.,megf.), gy: 6tfokozata (1-5), k: dtfokozatn (1-
5), b: haromfokozat (nem megf., megf., kiv.megf.)



http://www.gaussian.com/g_whitepap/white_pap.htm
http://www.gaussian.com/g_ur/keywords.htm
http://www.originlab.hu/Hungarian_Origin_8.5_Getting_Started_Booklet-edition1.pdf

KOMMUNIKACIOS DOSSZIE

2. Tantargytematika

HET GYAKORLAT
Bemutatkozas. A félév teljesitésének feltételei.
1.
Meérési eredmények kiértékelése. Statisztikai alapfogalmak és szamitasuk. Hibaterjedések.
2. | Egyszert kiugroérték keresések.
Kémiai egyenletek gyors megoldasa Wolfram Alpha segitségével (pH szamitasok).
3.
Linedaris és nemlinedaris regressziok Origin program segitségével.
4.
Zarthelyi munka
5.
Kémiai modellalkotas. Egy- és kétdimenzids molekulamodellek.
6.
Molekulaszerkezet meghatarozasa: geometriai optimalds. Haromdimenzios
7. | molekulamodellek.
Atomi- és molekulapalyak vizualizacidja. Molekularis elektrosztatikus potencial.
8 Elektronsiirliségen alapuld molekulamodellek (Atoms in Molecules). Kotések
" | elektronsiiriiség alapt jellemzése.
Molekula normélrezgéseinek meghatarozasa és megjelenitése. Animaciokészités.
9.
Egyszerli potencialis energiafeliilet szamitasok I. Le Chatelier-Braun elv igazolasa
10. | szamitasokkal.
Gyakorlas.
11.
Zarthelyi munka
12.
Potlasok, az elért eredmények értékelése.
13.
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3. Egyéb kovetelmények

A kurzus eredményes teljesitése a félév soran a kotelezo oralatogatasokon tilmenden minimum
heti 1 ora egyéni felkésziilést (ismétlést, gyakorlast) igényel.

Miskolc, 2019. szeptember 5.

Dr. Sz6ri Milan
tantargyjegyzo



