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TANTARGYI TEMATIKA
Vegyészmérnok 2025.
Mesterképzés
Tantargy neve: SZAMITASOS KEMIA, IPARI Tantargy neptun kédja: MAKKEM317VM
ADATELEMZES ES MESTERSEGES Targyfelelds intézet: Kémiai Intézet
INTELLIGENCIA Tantargyelem: kotelezo

Targyfelelos: Prof. Dr. Sz6ri Milan, egyetemi tanar, dr. habil, Ph.D.

Ko6zremiikodo oktato(k): -

Javasolt félév: 3. félév [Elofeltétel: Fizikai kémia és anyagszerkezettan
Oraszam/hét: 1 ea + 2 gy Szamonkérés modja (a/gy/k/b):
Oraszam/félév: 14 ea + 28 gy alairds + kolllokvium

Kreditpont: 3 Munkarend: nappali

Tantargy feladata és célja:

A kurzus egyik célja, hogy a hallgaté megismerjen és 6nalléan hasznaljon szabad hozzaférésii
kvantumkémiai programot, az strtiiségfunkcional alapti kvantumkémiai szamitasokbodl szdrmazo6 adatokat
feldolgozni €s képes legyen eredményeket 6nalloan értelmezni.

Fejlesztendé kompetenciak:

tudas:

- Ismeri a vegyészmérnoki szakmahoz kapcsolodo matematikai, természettudomanyos (kémiai, fizikai) és
miszaki elméletet és gyakorlatot.

- Ismeri a vegyészmérnoki teriilethez kapcsolodd informacids €s kommunikacios technologidkat.

- Ismeri a szamitoégépes modellezés és szimulacio vegyészmérndki szakteriilethez kapcsolddd eszkozeit és
modszereit.

- Ismeri a technoldgiai fejlesztés legmodernebb eredményeit és megkozelitéseit.

- Az eljarasok és technologiak kutatasdhoz, fejlesztéséhez és mikodtetéséhez sziikséges analitikai és
szerkezetvizsgalati modszerek birtokaban van.

képesség:

- Alkotoan képes alkalmazni a vegyészmérnoki szakteriilethez kapcsolodé matematikai és termé-
szettudomanyos elméleti és gyakorlati ismereteket feladatai megoldasa soran.

- Képes a vegyészmérndki, kémiai és kémiai technoldgiai teriileten alkalmazott elemzések és
anyagvizsgalatok elvégzésére, értékelésére és dokumentalasara, sziikség esetén a vizsgalati mod-szerek
tovabbfejlesztésére, és (1j modszerek bevezetésére.

- Képes eredeti dtletekkel és eredményekkel gazdagitani a vegyészmérndki és kémiai szakteriilet
tudasbazisat.

- Képes a vegyipari és kémiai technoldgiai rendszerek €s folyamatok tervezésében, szervezésében €s
mukodtetésében hasznalatos eljarasok, modellek, informacios technologiak alkalmazasara és azok
tovabbfejlesztésére.

attitid:

- Munkaja soran vizsgalja a kutatasi, fejlesztési €s innovacios célok kitiizésének lehetdségét és torekszik
azok elérésére, elkotelezett a szaktertilet 11j ismeretekkel, tudomanyos €s miiszaki eredményekkel valo
gyarapitasara.

- Ismeretei és készségei fejlesztésére folyamatosan torekszik.

autondémia és felelsség:

- Szakmai problémak megoldasa soran 6nalldan és kezdeményezden 1ép fel.

- Dontéseit koriiltekintéen, megfeleld onallosaggal, sziikség szerint mas (nemcsak miiszaki) szak-
teriiletek képviseldivel konzultalva hozza, azokért felelsséget vallal.

Tantargy tematikus leirasa:

A modern, kvantummechanikai alapt anyagszerkezeti értelmezés elengedhetetlen a hatékony
anyagtervezéshez. A kurzus egyik f6 feladata, hogy elGsegitse az alapvetd fizikai-kémiai mennyiségek
mélyebb megértését, valamint megismertesse ezek kvantumkémiai szamitasok lehetOségeit, amelyhez a
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primer adatok stiriségfunkciondl-elméleten (DFT) alapul6 kvantumkémiai szamitdsokbol szdrmaznak.

A kurzus soran a hallgatok megtanuljak szabad hozzaférésti kvantumkémiai programok 6nall6 hasznalatat, a
szamitasokbol nyert adatok feldolgozasat és értelmezését. A kvantumkémiai eredményekbdl nyerhetd
nagymennyiségii adat lehetOséget teremt az adatelemzési technikdk megismerésére, valamint a modern,
prediktiv mesterséges intelligencia modellek alkalmazasanak elsajatitasara.

A projektalapt szamonkérés minden hallgatod szamara lehetdséget biztosit arra, hogy a témaban elmélyiiljon,
¢és gyakorlati tapasztalatot szerezzen az elemi kémiai reakciok mechanizmusanak elméleti vizsgalati
modszereirdl.

Félévkozi szamonkérés modja:

A félév sordn két beadand6 dolgozatot és az eredményeket bemutatd diasort kell hallgatoknak elkésziteniiik
¢s ebbdl az 6nallé munkavégzésbol szarmazd hallgatoi eldadas kell bemutatniuk.

Kollokvium teljesitésének mddja, értékelése:

A kollokvium teljesitésének feltétele:

e a gyakorlatokon valé aktiv részvétel,

¢ mindkét beadandd dolgozat €s a diasor beadasa a megadott hataridoig,
e az 0nallo hallgatoi eldadas megtartasa.

Ertékelési rendszer (Gsszesen 100 pont)
Ertékelési elem Pontszdm Szempontok

Szakmai tartalom, vilagos felépités, 6nallé munka,
hivatkozéasok. Aldiradshoz sziikséges minimum
pontszam a beadand6 dolgozatbol: 2x10
Attekinthetc’iség, vizualizacio, tomorség,
tudoményos nyelvezet Alairashoz sziikséges
minimum pontszam a beadandé diasorbol: 2x10
Eldadoi készség, idokeret betartasa, kérdések
kezelése, orai munka. Alédirashoz sziikséges
minimum pontszam az eléadasbol: 2x5

Beadand6 dolgozatok 2x20

Prezentécio (diasor) 2x20

Eloadas 2x10

Erdemjegyek:
Pontszam Erdemjegy
0-59 Elégtelen (1)
60-69 Elégséges (2)
70-79 Kozepes (3)
80-89 Jo (4)
90-100 Jeles (5)

Késedelmes leadas szabalyozésa:

e Ha aleadas legfeljebb 1 hetet késik, akkor az adott feladatra kapott pontszam felezddik.

e | hétnél nagyobb késés esetén a feladat nem értékelhetd, és arra 0 pont jar (a kurzus nem
keriilt teljesitésre).

o Késedelmet kizardlag elézetesen bejelentett €s dokumentalt indokkal lehet elfogadtatni.

Hianyzasok szabélyozasa:

e A gyakorlatokon val6 részvétel kotelezd. A megengedett hianyzas maximum két alkalom
lehet, ami orvosi igazoléssal elfogadhato.

e Rendkiviili csaladi esemény esetén a tavollétet legaldbb 4 6raval az ora el6tt e-mail kell
jelezni a gyakorlatvezet6 felé, indoklassal egyfitt.

e Azigazolast a hallgatonak onkéntesen, a kdvetkez6 alkalommal be kell mutatnia.
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Javitasi lehetdség:
e A gyakorlatvezetd az eldadas utan adhat lehetdséget egyszeri javitasra, ahol az egyik
projekthez tartoz6 diasort, illetve a beadand6 dolgozatot lehet javitani.

Kotelezo irodalom:
1. Holtzl Tibor, Veszprémi Tamas: Kémiai szimulacidok az atomoktdél a vegyipari reaktorokig

Akadémiai Kiad6 2019 (ISBN: 9789630599726)
2. Békés Gabor, Kézdi Gabor: Adatelemzés, Alinea Kiadd 2024 (ISBN: 978-615-5669-71-2)

3. Peter Norvig, Stuart J. Russell: Mesterséges intelligencia I.-ll. kdtet - Modern megkdzelitésben
Taramix Kiado Kft. 2023 (ISBN: 9786155186943, 9786155186769)

4. Frank Neese: ORCA An ab initio, DFT and semiempirical SCF-MO package - Version 5.0.4
(https://www.orcasoftware.de/tutorials_orca/)

5. Steven M. Bachrach: Computational Organic Chemistry, (2 ed) Wiley 2014 (ISBN: 9781118291924).

Ajanlott irodalom:
1. Frank Jensen: Introduction to Computational Chemistry (3 ed.) John Wiley & Sons 2017 (ISBN:

9781118825983).
2. Tasi Gyula: Szamitogépes kémia JATEPress 2010 (ISBN: 9789633150191)

Egyéb:



https://www.orcasoftware.de/tutorials_orca/

