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	A tárgy jellege: kötelező/választható (kérjük annak megadását is, hogy mely program hallgatóira vonatkoznak az előbbiek):

Kötelező: informatikus vegyész

Választható: anyagmérnök, vegyészmérnök, vegyész, környezetmérnök, kémiatanár 



	Kötelező előtanulmány:

Molekulamechanika I és II
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	munkahelye, beosztása

Szerves kémia, tud. munkatárs

	Óraigény:
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	Számonkérés módja:

Vizsga
	Kredit értéke (az óra-igénnyel összhangban): 2

	Ismeretkörök

1 Bevezetés. 

2 Az erőterek matematikai alakja; Erőterek a vibrációs analízisben. molekulamechanikai 

3 Molekulamechanika erőterek 1. Az MM2/MM3 és a CFF3 erőtér

4 A molekulamechanikai erőterek 2.  AMBER,  CHARM, OPLS,és ACEPP erőterek.

5 A paraméterezés alapelvei és gyakorlata 1. Paraméterezés hasonlósági alapon.

6 A paraméterezés alapelvei és gyakorlata 1. Paraméterezés kísérleti adatok és ab initio számítások segítségével.

7 A molekulajellemzők számítása 1. A molekulamechanikai számítások felépítése;

8 A molekulajellemzők számítása 2. Szélsőérték-kereső módszerek;

9 A molekulajellemzők számítása 3. Energetikai jellemzők számítása;

10 A molekulajellemzők számítása 4. (-Rendszerek számítása;

11 Alkalmazások 1. Klasszikus molekulák.

12 Alkalmazások 2. Nem klasszikus és nem klasszikus molekulák, polimerek.

13 Alkalmazások 3; Komplex vegyületek.

14 A molekuladinamikai számítások elvi alapjai és alkalmazási lehetőségei.
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	Egyéni feladat típusok:

Miniprojekt: Paraméterezés és modellezési feladat megoldása.  

Kiadás a 4-6. héten.

A beadás határideje: december 1.




	Vizsgakérdések, vizsgakövetelmények:

Az előadáson elhangzott tananyag valamint a számítógépes begyakorlás során közvetített ismeretek alkalmazási szintű ismerete.
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