	A tantárgy neve magyarul:

Molekulamechanika III gyak.

	Kódja: VEMKOK3232m

	angolul:

Molecular Mechanics III



	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



	Tantárgyfelelős neve: Dr. Kégl Tamás
	munkahelye, beosztása

Szerves kémia, tud. munkatárs

	Óraigény:

0+2+0
	Számonkérés módja:

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

	Ismeretkörök

1 Bevezetés
2 Ismerkedés molekulamechanikai szoftverekkel 1. ArgusLab
3 Ismerkedés molekulamechanikai szoftverekkel 2. Spartan
4 Ismerkedés molekulamechanikai szoftverekkel 3. TINKER
5 A molekulajellemzők számítása 1. Geometriaoptimálás
6 A molekulajellemzők számítása 2. Vibrációs analízis
7 A molekulajellemzők számítása 3. Globális minimumok keresése
8 Konformációanalízis, átmeneti állapotok keresése
9 Molekulamechanikai erőterek összehasonlítása a gyakorlatban
10 Paraméterezés kísérleti adatok és ab initio számítások segítségével
11 Ismerkedés az AutoDock szoftverrel
12 Dockolási feladatok megoldása
13 A molekuladinamikai számítások elvi alapjai és alkalmazási lehetőségei
14 Egyéni feladatok megoldása
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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.




	Programvezető aláírása:
	Tanszékvezető aláírása:

Oktató aláírása:




