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TANTÁRGYI TEMATIKA 

Vegyészmérnök 2025. 

Alapképzés 

 

Tantárgy neve:  IPARI JELENTŐSSÉGŰ  

                                     RENDSZEREK  

                        MOLEKULASZIMULÁCIÓS  

                                      VIZSGÁLATA 

Tantárgy neptun kódja: MAKKEM238VB 

Tárgyfelelős intézet: Kémiai Intézet 

Tantárgyelem: kötelező 

Tárgyfelelős: Dr. Rózsa Zsófia Borbála, Egyetemi Adjunktus  

Közreműködő oktató(k): Dr. Fiser Béla, tudományos főmunkatárs, PhD 

Javasolt félév: 7. félév Előfeltétel: számításos kémia, számítástechnika 

vegyészmérnököknek 

Óraszám/hét: 1 ea + 2 gy 

Óraszám/félév: 12 ea + 24 gy 

Számonkérés módja (a/gy/k/b):  

aláírás + gyakorlati jegy 

Kreditpont: 3 Munkarend: nappali  

Tantárgy feladata és célja: 

A tantárgy célja a molekula dinamika módszertanának és alapjainak elsajátítása különböző folyadékok és 

folyadékelegyek példáján keresztül. 

 

Fejlesztendő kompetenciák: 

tudás:  

- Ismeri a vegyészmérnöki szakterület ismeretszerzési, adatgyűjtési módszereit, azok etikai korlátait. 

- Ismeri a vegyipar és a kapcsolódó iparágak területén alkalmazott folyamatok matematikai és 

természettudományos (kémiai és fizikai) hátterét. 

 

képesség:  

- Képes alkalmazni a kémiai folyamatokhoz és kémiai technológiákhoz kapcsolódó elemzés és tervezés 

számítási, modellezési elveit és módszereit. 

- Képes megérteni és használni szakterületének jellemző online és nyomtatott műszaki dokumentációit, 

szakirodalmát magyar, és legalább egy idegen nyelven. 

- Képes a korábban nem ismert új folyamatok, termékek, rendszerek megismerésére, új módszerek 

elsajátítására és bevezetésére, az emberi egészséggel kapcsolatos hatásmechanizmusuk felismerésére. 

 

attitűd:  

- Törekszik arra, hogy önképzése a vegyészmérnöki szakterületen folyamatos és szakmai céljaival 

megegyező legyen. 

- Törekszik a szakterületén alkalmazott legjobb gyakorlatok, újabb szakmai ismeretek, módszerek 

megismerésére és alkalmazására. 

 

autonómia és felelősség: 

- Szükség, lehetőség esetén új szakmai megoldások kidolgozását, bevezetését kezdeményezi. 

Tantárgy tematikus leírása: 

A hallgatók megismerkednek a linux alapú rendszerek és szerverek használatával, illetve komplex 

molekulaszerkezetek és rendszerek szimulációjával, magas minőségű ábrázolásával és jellemzésével. A 

félév során a hallgatók eljutnak a legegyszerűbb folyadékok szimulációjától a korlátlanul és korlátozottan 

elegyedő folyadékok strukturális megismeréséig. 

A hallgatók a tantárgy keretein belül megismerik a molekuladinamikai szimulációk alapjait, 

folyadékelegyek molekulaszintű szerkezetét, folyadékrendszerek elméleti vizsgálati lehetőségeit, jellemző 

tulajdonságait és ezek kísérlethez való viszonyát. Megtanulják különböző kémiai szoftverek használatát. 

Tovább fejlesztik szakmai jelentés írási képességüket. 

 

Félévközi számonkérés módja: témakidolgozás, beadandó dolgozat 

 

Gyakorlati jegy / kollokvium teljesítésének módja, értékelése: témakidolgozás, beadandó dolgozat 
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Kötelező irodalom:  

1. Tantárgyi jegyzet 

2. Höltz Tibor, Veszprémi Tamás, Kémiai Szimulációk az atomoktól a vegyiparig, Akadémiai Kiadó, 

2019, ISBN: 978 963 454 171 4 

3. P.W. Atkins, Fizikai Kémia I-III. Nemzeti Tankönyvkiadó, 2002, ISBN: 963-19-3316-4 

4. Veszprémi Tamás: Általános Kémia; Akadémiai Kiadó, Bp. 2017, ISBN: 978 963 454 051 9 

5. Michael P. Allen, Dominic Tildesley: Computer Simulation of Liquids; Clarendon Press, Oxford, 

1987, ISBN: 0-19-855375-7 

Ajánlott irodalom: 

 

Egyéb: 

 

 


