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Oktatási cél:


A hallgatók ismerkedjenek meg a matematika alkalmazásával kapcsolatos alapvető munerikus módszerek egy részével és ezek számítógépes alkalmazásaival kémiai feladatok megoldásához kapcsolódva.
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Ismeretkörök (heti bontásban):





1.   Mátrixaritmetikai alapfogalmak. Műveletek a mátrixaritmetikában. Blokkokra 


      bontott mátrixok összeadása, szorzása. 


2.   Az inverz mátrix numerikus meghatározása.


3.   Determinánsok, sajátértékek. Nemlineáris egyenletek és egyenletrendszerek


      közelítő megoldása.


4.   Számfelező eljárás. Newton-Raphson eljárás. Húrmódszer. Szelő módszer.


5.   Trapézmódszer. Érintő módszer. Simpson formula.


6.   Egyenletrendszerek megoldása. Gradiens módszer. Gauss-Newton módszer.


7.   Polinomok gyökei. Függvény szélsőértékeinek meghatározása.


8.   Közönséges differenciálegyenletek és egyenletrendszerek kezdeti érték


      feladatainak megoldása Runge-Kutta típusú módszerekkel.


9.   Függvényközelítések: egy és többváltozós függvények illesztése mérési 


      adatokhoz. Numerikus deriválás.


10. Egyszeres és többszörös integrálok közelítő kiszámítása. Parciális


      differenciálegyenlet numerikus megoldása: véges differenciák módszerével.


11. A Fourier-transzformáció és általános tulajdonságai.


12. Fontosabb jelfüggvények Fourier-transzformáltjai.


13. Véges, diszkrét értékekből álló jel-idő függvény Fourier-transzformációja.


14. Fourier-transzformáció számítása. Gyors Fourier-transzformáció (FFT).


15. MATLAB programcsomag használata.
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