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Alapképzés 

 

Tantárgy neve: SZÁMÍTÓGÉPES KÉMIA   
                                             ALAPJAI 

Tantárgy neptun kódja: MAKKEM102-25-VB 

Tárgyfelelős intézet: Kémiai Intézet 

Tantárgyelem: kötelező 

Tárgyfelelős: Prof. Dr. Szőri Milán, egyetemi tanár, dr. habil. 

Közreműködő oktató(k): - 

Javasolt félév: 1. félév Előfeltétel: - 

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 keretében a hallgató megismerkedik a modern mérési eredmény kiértékelési technikák alapjaival 

és a kvantumkémiai számítások alapjaival, megtanulja a virtuális mérési eredmények értelmezését és 

kiértékelését.  

 

Fejlesztendő kompetenciák: 

 

tudás: Ismeri a vegyipar és a kapcsolódó iparágak területén alkalmazott folyamatok matematikai és 

természettudományos (kémiai és fizikai) hátterét.  

Ismeri a vegyiparban és általában a kémiai folyamatokban használatos mérési és elemzési mód-szereket, 

eszközöket és mérőberendezéseiket, és azok alkalmazhatósági körülményeit.  

 

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. 

 

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: Munkahelyi vezetőjének útmutatása alapján önállóan, a minőség, a biztonság 

követelményeit betartva végzi szakmai munkáját.  

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

Megosztja tapasztalatait munkatársaival, így segítve fejlődésüket. 

 

Tantárgy tematikus leírása: 

 

A mérési eredmények kiértékelések matematikai háttere segíti a modern, kvantummechanikai alapú 

anyagszerkezeti értelmezést és a hatékony anyagtervezést is. A számításos kémiai modul egyik feladata az 

alapvető kémiai fogalmak tisztázása és az alapvető fizikai-kémiai mennyiségek számítási módjainak 

megismerése, ahol a primer adatok sűrűségfunkcionál alapú kvantumkémiai számításokból származnak. A 

projektalapú számonkérés minden hallgatónak megadja a lehetőséget a témában való elmélyedésre. A 

részletes tematika: 

1. Bemutatkozás. A félév teljesítésének feltételei. Mérési eredmények kiértékelése. Statisztikai 

alapfogalmak és számításuk. Hibaterjedések. Egyszerű kiugróérték keresések. 

2. Lineáris és nemlineáris regressziók. 

3. Kémiai modellalkotás. Egy- és kétdimenziós molekulamodellek. 

4. Atomi- és molekulapályák vizualizációja. Ionizációs potenciál és elektronaffinitás számítása. 

Elektronegativitás szármztatása. 

5. Molekulaszerkezet meghatározása: geometriai optimálás. Háromdimenziós molekulamodellek. 

6. Molekula normálrezgéseinek meghatározása és megjelenítése: Molekularezgési animáció készítése. 

7. Egyszerű potenciális energiafelület számítások: Le Chatelier-Braun elv igazolása számításokkal. 
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Félévközi számonkérés módja: 

A félév során két alkalommal zárthelyi dolgozat kerül megírásra. A többi alkalommal az előző óra anyagából 

rövid, 10 perces kisdolgozat keretében adnak a hallgatók számot tudásukról. 

Gyakorlati jegy teljesítésének módja, értékelése: 

A kurzus teljesítéséhez a gyakorlatokon való részvétel kötelező. A hiányzás csak orvosi igazolással pótolható. 

Rendkívüli családi esemény esetén a távollétet legalább 4 órával az óra kezdete előtt kell jelezni indoklással, a 

gyakorlatvezető felé. Az igazolást a hallgató önkéntesen, utólag köteles bemutatni. 

A félév során 5 pontos kisdolgozatokból megszerezhető összpontszám legalább felét el kell érni ahhoz, hogy 

a félév aláírásra kerüljön. A kisdolgozatokat nem lehet pótolni. 

A zárthelyi dolgozaton megszerzett pontok alapján 5 fokozatú érdemjegy kerül megállapításra az alábbi 

módon: 

90%-100% 5 

75%-89% 4 

60%-74% 3 

50%-59% 2 

   0%-49%  1  

Zárthelyi dolgozat pótlására csak aláírás-pótlás keretében van lehetőség, a vizsgaidőszak első két hetében, egy 

alkalommal, a tantárgyjegyző által meghirdetett időpontban. A két zárthelyi dolgozat közül csak az egyik 

javítható, az utolsó óra keretében. Mindkét zárthelyit legalább elégséges (2-es) szintre kell teljesíteni. A 

kurzusra kapott végső érdemjegy a két dolgozat osztályzatának számtani átlaga alapján kerül meghatározásra. 

Az érdemjegy kerekítése az órai aktivitás alapján történik. 

Kötelező irodalom:  

1. Tasi Gyula: Számítógépes kémia JATEPress 2010 (ISBN: 9789633150191)  

2. Frank Neese: ORCA An ab initio, DFT and semiempirical SCF-MO package - Version 5.0.4 

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

3. Höltzl Tibor, Veszprémi Tamás: Kémiai szimulációk az atomoktól a vegyipari reaktorokig 

Akadémiai Kiadó 2019 (ISBN: 9789630599726) 

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

9781118825983).  

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

9781118291924). 

Ajánlott irodalom: 

1. Christopher J. Cramer: Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models, 2nd Edition, 

Wiley, 2004, (ISBN: 978-0-470-09182-1) 

2. Peter Comba: Modeling of Molecular Properties, Wiley-VCH, 2011 (ISBN: 978-3-527-63641-9). 

Egyéb: 

 

 


