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Alapképzés
Tantargy neve: SZAMITOGEPES KEMIA Tantargy neptun kédja: MAKKEM102-25-VB
ALAPJAI Targyfelelos intézet: Kémiai Intézet
Tantargyelem: kotelezo

Targyfelels: Prof. Dr. Szori Milan, egyetemi tanar, dr. habil.

Ko6zremiikodo oktato(k): -

Javasolt félév: 1. félév Elofeltétel: -

Oraszam/hét: 1 ea + 2 gy Szamonkérés modja (a/gy/k/b):
Oraszam/félév: 12 ea + 24 gy alairds + gyakorlati jegy
Kreditpont: 3 Munkarend: nappali

Tantargy feladata és célja:

A tantargy keretében a hallgaté megismerkedik a modern mérési eredmény kiértékelési technikak alapjaival
¢s a kvantumkémiai szamitasok alapjaival, megtanulja a virtudlis mérési eredmények értelmezését és
kiértékelését.

Fejlesztendé kompetenciak:

tudas: Ismeri a vegyipar €s a kapcsolodo iparagak teriiletén alkalmazott folyamatok matematikai és
természettudomanyos (kémiai és fizikai) hatterét.

Ismeri a vegyiparban és altalaban a kémiai folyamatokban hasznélatos mérési és elemzési mod-szereket,
eszkozoket és mérdberendezéseiket, és azok alkalmazhatdsagi koriilményeit.

képesség: Képes alkalmazni a kémiai folyamatokhoz és kémiai technoldgiakhoz kapcsolodo elemzés és
tervezés szamitasi, modellezési elveit és modszereit.

Képes megérteni és hasznalni szakteriiletének jellemz6 online €s nyomtatott miiszaki dokumentacioit,
szakirodalmat magyar, és legalabb egy idegen nyelven.

attitiid: Torekszik arra, hogy 6nképzése a vegyészmérnoki szakteriileten folyamatos és szakmai céljaival
megegyez0 legyen.

Torekszik a szakteriiletén alkalmazott legjobb gyakorlatok, ijabb szakmai ismeretek, modszerek
megismerésére €s alkalmazasara.

autonémia és feleldsség: Munkahelyi vezetdjének utmutatasa alapjan 6nalloan, a mindség, a biztonsag
kovetelményeit betartva végzi szakmai munkajat.

Sziikség, lehetdség esetén 1j szakmai megoldasok kidolgozasat, bevezetését kezdeményezi.

Megosztja tapasztalatait munkatarsaival, igy segitve fejlodésiiket.

Tantargy tematikus leirasa:

A mérési eredmények kiértékelések matematikai hattere segiti a modern, kvantummechanikai alapu
anyagszerkezeti értelmezést és a hatékony anyagtervezést is. A szamitasos kémiai modul egyik feladata az
alapvetd kémiai fogalmak tisztazasa és az alapvetd fizikai-kémiai mennyiségek szamitasi modjainak
megismerése, ahol a primer adatok stiriségfunkcional alapt kvantumkémiai szamitasokbol szarmaznak. A
projektalapti szdmonkérés minden hallgatonak megadja a lehetéséget a témaban vald elmélyedésre. A
részletes tematika:

1. Bemutatkozas. A félév teljesitésének feltételei. Mérési eredmények kiértékelése. Statisztikai

alapfogalmak és szamitdsuk. Hibaterjedések. Egyszerti kiugroérték keresések.

2. Linearis és nemlinearis regressziok.

3. Kémiai modellalkotas. Egy- és kétdimenzids molekulamodellek.

4. Atomi- ¢és molekulapalydk vizualizacidja. lonizécidés potencial és elektronaffinitas szémitésa.
Elektronegativitas szarmztatasa.

Molekulaszerkezet meghatarozasa: geometriai optimalas. Hairomdimenziés molekulamodellek.
Molekula normalrezgéseinek meghatarozasa és megjelenitése: Molekularezgési animacio készitése.
7. Egyszeri potencidlis energiafeliilet szamitasok: Le Chatelier-Braun elv igazolasa szamitasokkal.

SRR




MISKOLCI EGYETEM, ANYAG- ES VEGYESZMERNOKI KAR

Félévkozi szamonkérés modja:

A félév soran két alkalommal zarthelyi dolgozat keriil megirasra. A tobbi alkalommal az el6z6 6ra anyagabol
rovid, 10 perces kisdolgozat keretében adnak a hallgatok szamot tudasukrol.

Gyakorlati jegy teljesitésének médja, értékelése:

A kurzus teljesitéséhez a gyakorlatokon valo részvétel kotelezO. A hianyzas csak orvosi igazolassal potolhato.
Rendkiviili csaladi esemény esetén a tavollétet legalabb 4 o6raval az ora kezdete elétt kell jelezni indoklassal, a
gyakorlatvezeto felé. Az igazolast a hallgatd dnkéntesen, utolag koteles bemutatni.

A félév soran 5 pontos kisdolgozatokbol megszerezhetd 6sszpontszam legalabb felét el kell érni ahhoz, hogy
a félév alairasra keriiljon. A kisdolgozatokat nem lehet pdtolni.

A zarthelyi dolgozaton megszerzett pontok alapjan 5 fokozati érdemjegy keriil megallapitasra az alabbi

modon:

90%-100% 5

75%-89% 4

60%-74% 3

50%-59% 2
0%-49% 1

Zarthelyi dolgozat pdtlasara csak alairas-potlas keretében van lehetdség, a vizsgaid6szak elsé két hetében, egy
alkalommal, a tantargyjegyzo altal meghirdetett idopontban. A két zarthelyi dolgozat koziil csak az egyik
javithato, az utolsd ora keretében. Mindkét zarthelyit legalabb elégséges (2-es) szintre kell teljesiteni. A
kurzusra kapott végs6é érdemjegy a két dolgozat osztalyzatanak szamtani atlaga alapjan keriil meghatarozasra.
Az érdemjegy kerekitése az orai aktivitas alapjan torténik.

Kotelez6 irodalom:
1. Tasi Gyula: Szamitogépes 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. Holtzl Tibor, Veszprémi Tamas: Kémiai szimulaciok az atomoktol a vegyipari reaktorokig
Akadémiai Kiad6 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).
Ajanlott 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).
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