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	Oktatási cél:
 A  tárgy  célkitûzése  az, hogy a  hallgatókkal  megismertesse  a számítógéppel  segített molekulamodellezés  alapvetõ  módszereit, eszközeit, lehetõségeit, és korlátait. 



	Ismeretkörök (heti bontásban):
1. Bevezetés Alapvetõ   manuális   ismeretek  a   program   elindításához   és használatához.  A menürendszer áttekintése, mozgás  a  kurzorral, kezdõbetûkkel, számokkal. 

2. MOLEKULAGRAFIKA I. A  könyvtárban  tárolt  molekulák  megjelenítése,   megjelenítési stílusok, a modellek mozgatása a képernyõn.

3. MOLEKULAGRAFIKA II. Háromdimenziós  mûveletek. Molekulametszetek készítése, kötés  és sik vetítések, fragmensek és atomok elrejtése illetve elõhívása. 

4. SZERKESZTÉS I.  A szerkezeti felépítés hierarchiái: atomok, csoportok, fragmensek, molekulák és  molekularendszerek.

5. SZERKESZTÉS II . Edit  menü  használata: kémiai kötés létesítése  és  felhasítása, atomok   törlése,  beépítése,  cseréje.   Egyszerûbb   vegyületek szerkesztése, mentése, betöltése.

6. SZERKESZTÉS III. Kötéshosszúság és kötésszög beállítása, rotáció a kötés mentén. Praktikus szerkesztési elvek.

7.SZERKESZTÉS IV. Szerkesztési   és  ábrázolási  almenük   alternativ   használata. Szerkesztési   inteligenciák  be  illetve  kikapcsolásával   végzett mûveletek.

8. SZERKESZTÉS V. A  Utiliti  segédmenük használata.  Nagy  molekulák  szerkesztése templátokból. Dokkolás, dokolást segítõ parancsok használata. Egyéni feladatok megoldása.

9. JELLEMZÕ ADATOK GENERÁLÁSA Számítási mûveletek (Calc menü) használata és értelmezése. Geometriai, elektronikai és energetikai adatok generálása.

10. AZ ERÕTÉR ISMERTETÉSE Az  egyes   energiatagok  számítására  alkalmazott  összefüggések bemutatása és gyakorlása.

11. A SZTÉRIKUS ENERGIA A  sztérikus energia fogalma, számítása, alkalmazási  lehetõségei és korlátai.

12. KONFORMÁCIÓ-ANALIZIS Izomerek szerkesztése, energetikai  vizsgálata, energiadiagramok.  Lokális és globális energiaminimumok  fogalma. Irodalmi adatok és számított adatok összevetése.

13.SZÁMÍTÁSI SEGÉDMENÜK Az  energia  optimalizálás  vezérlõ  utasításainak   ismertetése, hatásaik  kísérleti vizsgálata. Enegiatermek ki és bekapcsolása, töltésszámítás, mértékegység konverziók, konvergencia kritériumok, space hunting parancsok alkalmazása.

14. EGYÉNI VIZGAFELEDAT MEGOLDÁSA

15. Avizsgafeladatbemutatásaésértékelése
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	Hallgató egyéni feladat típusai:

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:

Vizsgakérdések, vizsgakövetelmények

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




	Tanszékvezetõ aláírása:


	Oktató aláírása:




