Valogatott fejezetek az elméleti kémiabol

A Kkurzus részletes tematikaja:

Napjaink kémiai kutatdsaiban az elméleti kémia, azaz a kvantumkémia és a
molekulamodellezés egyre nagyobb szerepet tolt be. A kurzus célja, hogy a hallgatét az
érdeklodésének megfeleld témabeli példan vagy példakon keresztiil megismertesse az elméleti
kémia nyujtotta lehetdségekkel, €s megteremtse az alapjait annak, hogy a hallgaté a
késobbiekben képes legyen kommunikalni elméleti kémikus szakemberekkel. Ezért az elméleti
hattér rovid ismertetése utan a hallgaté a kutatasi teriiletéhez kapcsolddoé feldolgozandé elméleti
kémiai irodalmat, és gyakorlati feladatot kap, amelyet az oktatd vezetésével szamitogép mellett

el kell végeznie.

1 - 4 hét: Kvantumkémia alapjai (Hartree-Fock modszer, korrelacios ab initio médszerek, DFT,

potencialisenergia-hiperfeliilet, geometria optimalas, oldészermodellek).

5 - 7 hét: Molekuladinamika (mozgasegyenletek, integrald algoritmusok, periodikus

hatérfeltételek, termosztatok €s barosztatok, eréterek, parkorrelacios fiiggvények).

8 - 12 hét: A gyakorlati feladatok kivitelezése.



