Komplex vizsga fotargy

Molekulamodellezés

Molekula szerkezeti alapfogalmak: konstitcio, konformacid, szupramolekularis szerkezet,
konformacids sokasag. Boltzman eloszlas, szerkezet és dinamika Osszefiiggése. A szerkezet
meghatarozads kisérleti ¢és elméleti moddszerei. Izomerek, kiralitas, relativ és abszolut
konfiguracio.

Kvantummechanika. Schrodinger-egyenlet, Hartree-Fock moddszer (HF), baziskészlet,
bazisfiiggvények. Magasabb szintli poszt-HF médszerek. Stirtiségfunkcional elmélet (DFT). A
kvantummechanika el6nyei és korlatai.

Molekulamechanika. Az erétér fogalma és tagjainak részletes leirasa. Ko6to és nem-koto tagok,
az egyes tagok funkcios formainak leirdsa, jellemz6 eréallandok bemutatasa. Paraméterek €s
atom tipusok definicidja. Topologia. A molekulamechanika eldnyei és korlatai. Gyakran
hasznalt eréterek és jellemzdik.

Kvantummechanika és molekulamechanika eldnyeinek és hatranyainak 6sszehasonlitésa.

A potencialis energia feliilet definicidja és jellemzo6i pontjai. A potencialis energia feliilet
feltérképezésére alkalmazott szimulacios modszerek. A geometriaoptimalizalas és az
energiaminimalizalds algoritmusai és alkalmazasi stratégidi. A Szisztematikus konformacios
analizis elve, kivitelezése és alkalmazasi teriileti. Véletlenszert konformacios keresések. Monte
Carlo keresések algoritmusa. A Metropolis feltététel. Molekula dinamika alapelvei, paraméterei
¢és implementalasuk. Konformacios sokasagok és trajektoriak analizise.
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