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	A tantárgy tanításának alapelvei és céljai:

A természet megismerésének hagyományos módszerei (elmélet, kísérlet) mellett az utóbbi évtizedekben, a számítógépek gyors térhódításával egyidejűleg fokozatosan teret nyertek a számítógépes modellezésen alapuló megismerési módok is. E módszerek mára általánosan elterjedtéváltak úgy a természettudományos alapkutatásban, mint az ipari célú kutatásokban (pl. gyógyszertervezés). A számítógépes modellezés alapjainak megismerése így nem hiányozhat a modern kémikusképzés célkitűzései közül.  

A tantárgy célja a kémiai rendszerek modellezésével kapcsolatos legfontosabb alapfogalmak (modellalkotás, szimuláció stb.) ismertetése, a modellrendszerek kémiai kutatásokban és vizsgálatokban való felhasználására vonatkozó ismeretek elsajátítása. 
A tantárgy főbb tematikai csomópontjai:

Kísérlet, elmélet és szimuláció viszonya. A modellalkotás. Szimulációs módszerek. Molekuláris dinamika. Statisztikus mintavételezés. Boltzmann törvény és Boltzmann mintavétel. A Monte Carlo módszer. Szimuláció különböző sokaságokon. Gibbs sokaság.

Potenciálmodellek. A párkorrelációs függvény. Polarizálható modellek. Molekuláris rendszerek modellezése. A reakciótér-korrekció módszere. Kísérleti adatokhoz illesztett modellek, a Reverse Monte Carlo módszer. Szabadenergia és entrópia számítása modellrendszereken.

Módszerek: 

Tanári előadás PowerPoint bemutatóval, egyszerű feladatok megoldása programírással.

Követelmények: 

Szóbeli vizsga az előadásokon elhangzotta anyagból, a kiadott segédletek (ppt, fóliák, cikkek, könyvrészletek) alapján.


	Ajánlott irodalom: 
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	A kurzus teljesítése során megszerezhető tanári kompetenciák, fejlesztendő kompetenciaterületek:

1,2,4,5,6,8,9
A kurzus teljesítése során megszerezhető szakmai kompetenciák, fejlesztendő kompetenciaterületek: 

1,2,3,4
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