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	Oktatási cél:
 A hallgatók kiképzése professzionális molekula- (katalizátor-, gyógyszer-, növényvédõszer-, stb) tervezési feladatok megoldására, szoftver adaptációk készítésére, adatbázisok kialakítására, és nemzetközi adatbázisok felhasználására. 


	Ismeretkörök (heti bontásban):
1. ADATBÁZISOK I. A program adatbázisainak bemutatása, szerkezetük és tartalmuk megismerése, valamint kapcsolatuk az  energiatagok számítására alkalmazott egyenletekkel és a megjelenítési módokkal.

2.  ADATBÁZISOK II. A paraméterek megváltoztatásával járó következmények tanulmányozása.

3. AZ ADATBÁZISOK BÕVÍTÉSE A program kereskedelmi változatának fejlesztése új atomok definiálásával, az adatbázisok megfelelõ bõvítése révén.

4. PARAMÉTEREZÉS I. A paraméterezés alapvetõ technikai fogásai. A paraméterezés elvi alapjai. 

5. PARAMÉTEREZÉS II. Paramterek elõállítása, optimálása és verifikálása.

6. MOLEKULAFILE-OK A .MOL és .FRG file-ok szerkezete és szerkesztése. Kapcsolat más szoftverek hasonló elemeivel.

7. RÖNTGENSZERKEZETEK I. A program alkalmazása röntgenszerkezetek befogadására, tárolására, megjelenítésére, és vizsgálatára.

8. RÖNTGENSZERKEZETEK II. A technikai megoldások begyakorlása szakirodalmi példák felhasználásával. Modell- és röntgenszerkezetek összehasonlítása, illesztése. Az illesztési hibák mértéke és analízise.

9. SZIMMETRIAMÛVELLETEK Pontcsoport és tércsoport mûveletek alkalmazása szerves és szervetlen molekulákra és kristályokra.

10. KRISTÁLYKÉMIA Elemi cellák és kristályformák generálása molekulageometriák alapján.

11. ADATBÁZISOK HASZNÁLATA I. Nemzetközi kémiai adatbázisok elérési technikája és alkalmazása INTERNET hálózaton keresztül:  World-Wide-Web, GOPHER és FTP archívumok.

12. ADATBÁZISOK HASZNÁLATA II. A Chambridge Crystallographic Database és a Brookhaven Protein Data Bank használata és az adatok importálása  az alkalmazott programba.

13.  MÁS ELMÉLETI KÉMIAI ESZKÖZÖK Az MM2, MM3, és Universal erõterek, szemiempirikus (EH, MNDO, AM1, PM3), ab initio (HF és DFT) módszerek,  és molekuladinamikai szimulciók (NVT, NPT, EPT, stb.) áttekintése.

14. VIZSGAFELADAT MEGOLDÁSA A hallgató a tananyag elsajátítását egy összetett feladat önálló megoldásával bizonyítja.

15. A VIZSGAFELADAT BEMUTATÁSA, ÉRTÉKELÉSE
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	Hallgató egyéni feladat típusai:

5-60 atomból álló molekula megépítése a számítógépi program segítségével a napi tananyag begyakorlására. A számított szerkezet geometriai elemzése, összevetése kísérleti szerkezetekkel. Az eredmény értékelése statisztikai módszerekkel.




	Vizsgakérdések, vizsgakövetelmények:

A vizsga alkalmával a hallgató egy 2 órás egyéni feladat megoldása és azt követõ értékelése alatt  bizonyítja az alkalmazott szoftver felhasználói ismereteit és a molekulamechanikai számítások általános elméleti törvényszerûségeinek elsajátítását. A feladat szakirodalmi példák alapján kerül kiadásra, évenként változó.  

A feladat megoldása paraméterezést is igényel.
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