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3. A tantárgyfelelős személy és tanszék: 
Tóth Gergely, egyetemi adjunktus, Kémiai Intézet
4. A tantárgy előadója: 
	Név:
	Beosztás:
	Tanszék, Int.:

	Tóth Gergely
	Adjunktus
	Elméleti Kémiai Tanszék, Kémiai Intézet


5. A tantárgy az alábbi témakörök ismeretére épít: 
Matematikai, fizikai, informatikai, elméleti kémia, és fizikai kémiai törzsanyag

6. Kötelező/ajánlott előtanulmányi rend: 
kötelező: Kémiai számítástechnika KAINF1, Elméleti Kémia (1) KA2LM1
7. A tantárgy célkitűzése:

A gyakorlattal kombinált előadás során a hallgatók megismerik a számítástechnikával támogatott kutatás egyes lehetőségeit. Nem elméleti orientált hallgatóknak szól a mérési eredmények számítógépes kiértékelési lehetőségének megismerése. Elméleti érdeklődésűek a számítógépes kutatási lehetőségek spektrumát ismerhetik meg, ízelítőt kapnak a „számítógépes kísérletek” területéről.

8. A tantárgy részletes tematikája:

Ismerkedés statisztikai programcsomagokkal.

Ismerkedés komplex kémiai programcsomagokkal.

Ismerkedés szimbolikus matematikai programcsomaggal.

A fenti programcsomagok használata a következő témáknban:

Jelfeldolgozás:

· Interpoláció

· Simítás

· Deriválás

· Integrálás

· Fourier-transzformáció

· Konvolúció, dekonvolúció

· Redukálás főkomponens analízissel

Illesztési problémák, paraméterbecslés

Mesterséges ideghálók alkalmazása

Reakció kinetikai számítások:

· Állandók meghatározása
· Reakció-kinetikai differenciálegyenletek megoldása

Kondenzált fázisok modellezése:

· Klasszikus mechanikai modellek

· Monte Carlo módszerek

· Dinamikai módszerek

Kvantummechanikai számítások

· Ab initio

· DFT

· Hagyományos és síkhullám bázisok

Biomolekulák modellezése, gyógyszertervezés
· Molekulamechanika, molekuláris dinamika
· Szemiempirikus módszerek

· QSAR

· Screening

· Score függvények

9. A tantárgy oktatásának módja: 
előadás és hozzá kapcsolódó számítógépes gyakorlat
10. Követelmények

a.
A szorgalmi időszakban: 

A gyakorlatokra való felkészülés az előadás anyagából, témakörönként ZH. dolgozatok sikeres megírása. A gyakorlatokon való aktív részvétel. A gyakorlati számítások jegyzőkönyveinek elkészítése.
b.
A vizsgaidőszakban: 
-Javítási lehetőségek
11. Pótlási lehetőségek

A sikertelen elméleti ZH-k pótlása.
12. Konzultációs lehetőségek

Az előadóval megbeszélés szerint.
13. Jegyzet, tankönyv, felhasználható irodalom:

Baranyai A, Schiller Róbert, Statisztikus mechanika vegyészeknek ,Akadémiai, 2003.

Valkó P. és Vajda S.: Műszaki–tudományos feladatok megoldása személyi számítógéppel, Műszaki, 1987.

Török F. és Pulay Péter: Elméleti Kémia I, Nemzeti Tankönyvkiadó, 1994.

Frank Jensen: Introduction to Computational Chemistry, Wiley, 1999.

Kémia újabb eredményei 80. kötet, Akadémiai, 1995.
Internetes segédanyag előkészületben
14. A tantárgy elvégzéséhez szükséges tanulmányi munka: 

Az előadási anyag követése és a zárthelyik megírása. Aktív részvétel a gyakorlatokon, jegyzőkönyvek elkészítése.
15. A tantárgy tematikáját kidolgozta (Név, beosztás, tanszék/intézet):

Tóth Gergely, adjunktus, Elméleti Kémiai Tanszék, Kémiai Intézet
