MISKOLCI EGYETEM, ANYAG- ES VEGYESZMERNOKI KAR

TANTARGYI TEMATIKA
Vegyészmérnok 2025.
Alapképzés
Tantargy neve: IPARI JELENTOSSEGU Tantargy neptun kédja: MAKKEM238VB
RENDSZEREK Targyfelelos intézet: Kémiai Intézet
MOLEKULASZIMULACIOS Tantargyelem: kotelezo
VIZSGALATA

Targyfelelos: Dr. Rozsa Zsofia Borbala, Egyetemi Adjunktus

Kozremiikodé oktaté(k): Dr. Fiser Béla, tudomanyos fémunkatérs, PhD

Javasolt félév: 7. félév Elofeltétel: szamitasos kémia, szamitastechnika
vegyészmérnokoknek

Oraszam/hét: 1 ea + 2 gy Szamonkérés modja (a/gy/k/b):

Oraszam/félév: 12 ea + 24 gy alairas + gyakorlati jegy

Kreditpont: 3 Munkarend: nappali

Tantargy feladata és célja:
A tantargy célja a molekula dinamika modszertananak és alapjainak elsajatitasa kiillonb6z6 folyadékok és
folyadékelegyek példajan keresztiil.

Fejlesztendé kompetenciak:

tudas:

- Ismeri a vegyészmérnoki szakteriilet ismeretszerzési, adatgylijtési modszereit, azok etikai korlatait.
- Ismeri a vegyipar és a kapcsolddo iparagak teriiletén alkalmazott folyamatok matematikai és
természettudomanyos (kémiai és fizikai) hatterét.

képesség:

- Képes alkalmazni a kémiai folyamatokhoz €s kémiai technologiakhoz kapcsolodo elemzeés és tervezés
szamitasi, modellezési elveit és modszereit.

- Képes megérteni és hasznalni szakteriiletének jellemzo online és nyomtatott miiszaki dokumentacioit,
szakirodalmat magyar, és legalabb egy idegen nyelven.

- Képes a korabban nem ismert 0j folyamatok, termékek, rendszerek megismerésére, uj modszerek
elsajatitasara és bevezetésére, az emberi egészséggel kapcsolatos hatasmechanizmusuk felismerésére.

attitiid:

- Torekszik arra, hogy onképzése a vegyészmérndki szakteriileten folyamatos és szakmai céljaival
megegyez0 legyen.

- Torekszik a szakteriiletén alkalmazott legjobb gyakorlatok, ujabb szakmai ismeretek, modszerek
megismerésére és alkalmazasara.

autonémia és feleldsség:
- Sziikség, lehetOség esetén Uj szakmai megoldasok kidolgozasat, bevezetését kezdeményezi.

Tantargy tematikus leirasa:

A hallgatok megismerkednek a linux alapu rendszerek és szerverek hasznalataval, illetve komplex

félév soran a hallgatok eljutnak a legegyszertibb folyadékok szimulaciojatol a korlatlanul és korlatozottan
elegyedd folyadékok strukturalis megismeréséig.

A hallgatok a tantargy keretein belill megismerik a molekuladinamikai szimulaciok alapjait,
folyadékelegyek molekulaszintii szerkezetét, folyadékrendszerek elméleti vizsgalati lehetdségeit, jellemz6
tulajdonsagait és ezek kisérlethez valo viszonyat. Megtanuljak kiilonb6z6 kémiai szoftverek hasznalatat.
Tovabb fejlesztik szakmai jelentés irasi képességiiket.

Félévkozi szamonkérés modja: témakidolgozas, beadand6 dolgozat

Gyakorlati jegy / kollokvium teljesitésének modja, értékelése: témakidolgozas, beadandé dolgozat
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Tantargyi jegyzet

Holtz Tibor, Veszprémi Tamas, Kémiai Szimuldciok az atomoktdl a vegyiparig, Akadémiai Kiado,
2019, ISBN: 978 963 454 171 4

P.W. Atkins, Fizikai Kémia I-III. Nemzeti Tankdnyvkiado, 2002, ISBN: 963-19-3316-4
Veszprémi Tamas: Altalanos Kémia; Akadémiai Kiado, Bp. 2017, ISBN: 978 963 454 051 9
Michael P. Allen, Dominic Tildesley: Computer Simulation of Liquids; Clarendon Press, Oxford,
1987, ISBN: 0-19-855375-7

Ajanlott irodalom:

Egyéb:




