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	2.
	Tantárgy kódja
	Szemeszter
	Követelmény
	Kredit
	Nyelv
	Modul/szakirány

	
	KV2LM2
	IV., VI.
	kollokvium
	2
	magyar
	Vegyész szakirány


3. A tantárgyfelelős személy és tanszék: 

Császár Attila egy. tanár, Kémiai Intézet 
4. A tantárgy előadója: 

	Név:
	Beosztás:
	Tanszék, Int.:

	Császár Attila
	egyetemi tanár
	Kémiai Intézet


5. A tantárgy az alábbi témakörök ismeretére épít: 

Klasszikus fizika, lineáris algebra, elméleti kémia (1)

6. Kötelező/ajánlott előtanulmányi rend: 

kötelező: Elméleti kémia (1), KA2LM1, legalább azonos félévben történő elvégzése (gyenge előfeltétel)
7. A tantárgy célkitűzése:

A hallgatók közepes szinten ismerkednek meg anyagi rendszerek - ideértve a szabad molekulákat is - leírásának kvantummechanikai alapokon nyugvó elméleti módszereivel, valamint a kémiai analitika fontosabb kísérleti módszereinek részleteivel. 

8. A tantárgy részletes tematikája:

Anyagi rendszerek leírására használt elméleti módszerek

A számítógépes kémia alapjai. 

Molekulák mechanikai tulajdonságai, molekulák elektromos és mágneses térben.

A Hartree- illetve a Hartree-Fock-módszerek és egyszerűbb alkalmazásaik. A kémiai kötés értelmezése.

Elektronszerkezet számítás variációs technikákkal.

Molekulamechanika és molekulamodellezés.

Molekulatulajdonságok számítása.

Egyszerűbb szerves és szervetlen kémai reakciók elmélete.

Szimmetria a kémiában.

Analitikai kémiai módszerek elméleti alapjai
Mikrohullámú spektroszkópia. Izotópeffektusok, Stark effektus.

Egyszerűbb szerves és szervetlen vegyületek infravörös és Raman színképeinek azonosítása. Lézerek a kémiában.

Az ESR és NMR spektroszkópiák kémiai alkalmazásai.

Tömegspektrometria.

A gáz elektron diffrakció és a röntgendiffrakció alkalmazása kémiai rendszerek szerkezetének azonosítására.

Makromolekulák, biomolekulák és szupermolekulák.

9. A tantárgy oktatásának módja:

előadás

10. Követelmények

a.
A szorgalmi időszakban: az elhangzott anyag fontosabb fogalmainak ismeretét kettő röpdolgozat méri, melyek 75%-os teljesítése mentesít a vizsga írásbeli része alól.
b.
A vizsgaidőszakban: A vizsga 15 perces írásbelivel kezdődik, ezen 50 %-os eredményt kell elérni. A szóbelin az előre megadott tételsorból tételt húzva történik a vizsgáztatás; ezek kidolgozására legalább 1 óra áll rendelkezésre.
11. Pótlási lehetőségek
utóvizsga az általános szabályok szerint
12. Konzultációs lehetőségek
megbeszélés szerint
13. Jegyzet, tankönyv, felhasználható irodalom:

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

P. W. Atkins: Fizikai Kémia II. Szerkezet, Nemzeti Tankönyvkiadó,  2002

Császár A.: A kémiai szerkezetvizsgáló módszerek elmélete, ELTE TTK belső jegyzet: 1994.

14. A tantárgy elvégzéséhez szükséges tanulmányi munka: 

felkészülés az előadás anyagából

15. A tantárgy tematikáját kidolgozta (Név, beosztás, tanszék/intézet):

Császár Attila egyetemi tanár, ELTE TTK Kémiai Intézet

