MISKOLCI EGYETEM
Miiszaki Anyag- és Vegyészmérnoki Kar

Kerpely Antal Anyagtudomanyok és
Technoldgiak Doktori Iskola

Szamitasos szerves kémia

Prof. Dr. Mucsi Zoltan

TANTARGYLEIRAS

2026.
Szerz6: Prof. Dr. Mucsi Zoltan

O

AeYESZy
Q

q%

&3

z
=
>
o
.

7, Ol
forq) g™




©
I
o
I3
c
1S
@
X
0
o
S
b
I3
N
]
o
o
(2]
T
=
1S
'@
N
[%p]

Szamitasos szerves kémia

Prof. Dr. Mucsi Zoltan

Tantargy jegyzoje

Prof. Dr. Mucsi Zoltéan, egyetemi tanar, Kémiai Intézet.
Szoba: Kémia épllet B/7.

e-mail:

tel: +36 46 565-111/1635

WWW :

Tantargy célcsoportja

Az el6adast a Kerpely Antal Anyagtudomanyok és Technolégidk Doktori Iskola minden
hallgatdjanak ajanljuk, kilonos tekintettel a kémia és a szamitdégépes szimulaciok irdnt
érdeklédé hallgatdkra.

Tantargy nyelve
Magyar.

Tantargy célja

A tantargy elsddleges célja, hogy atfogd ismereteket nyudjtson a szerves kémiaban
alkalmazott szamitdsos modszerekrdol. A kurzus kozéppontjaban a kvantumkémiai
megkozelitések allnak, kiilonos tekintettel a reakciomechanizmusok, a molekulaszerkezet,
a reaktivitds és a fotokémiai folyamatok vizsgalatara. A hallgaték betekintést nyernek
abba, hogy az elméleti szamitasok miként tdmogatjak a modern szerves kémiai kutatasban
a kisérlettervezést, az eredmények értelmezését és az el6rejelzést.

Tantargy modszertana

A kurzus el6adasokbol és gyakorlati, szamitdogépes foglalkozasokbdl all. A kvantumkémia
elméleti alapjainak bemutatasa szorosan kapcsolodik a gyakorlati alkalmazasokhoz, széles
kérben hasznalt szoftverek (pl. Gaussian) segitségével. A hallgatok megtanuljak a
molekulamodellek felépitését, a geometriai optimalizalasok elvégzését, reakcidutvonalak
szamitasat, valamint az elektronikus szerkezet elemzését. A hangsuly azon van, hogy a
szamitasos eredményeket kémiailag értelmezhetd és relevans modon tudjak feldolgozni és
alkalmazni.

Tantargy tematikaja

1. A kvantumkémia alapjai szerves rendszerekben (hulldmfliggvény, DFT,
baziskészletek)

2. Geometriai optimalizalas és konformacidanalizis
3. Potencialisenergia-fellletek és reakciokoordinata-analizis

4. Atmenetiallapot-elmélet és reakciémechanizmusok feltarésa
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8.

9.

Termodinamika és kinetika szamitasos adatok alapjan
Olddszerhatasok és implicit szolvataciés modellek (PCM, SMD)
Elektronszerkezet-elemzés (NBO, toltéseloszlas, hatarpalyak)
Aromas jelleg és reaktivitasi leirdk (pl. NICS)

Fotokémia és gerjesztett allapotok (TD-DFT, So/S1/T1 allapotok, ISC)

10. Esettanulmanyok: szerves reakcidk, katalizis és funkcionalis molekulatervezés

Tantargyhoz kapcsolédé irodalmak

1.

Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models - C. J. Cramer, 2nd
Edition, Wiley (2004)

— Comprehensive theoretical foundation with strong relevance to organic
chemistry applications.

Introduction to Computational Chemistry — F. Jensen, 3rd Edition, Wiley (2017)
— Practical and method-oriented overview, widely used in graduate-level
education.

Exploring Chemistry with Electronic Structure Methods - J. B. Foresman, A.
Frisch, Gaussian Inc. (latest edition)

— Application-focused guide, especially useful for hands-on computational work
(e.g., Gaussian).

Tantargy teljesitése, szamonkérés
Projektmunka.

Tantargyhoz kapcsolédoé komplex vizsga kérdések

1.

Reakcidmechanizmus-analizis: Ismertesse, hogyan tarhaté fel egy teljes
reakcidmechanizmus szamitasos kémiai modszerekkel. Térjen ki az intermedierek
és atmeneti allapotok azonositdsdra, valamint a potencidlisenergia-felilet
felépitésére. Hogyan hasonlithatdék 6ssze kvantitativan az egymassal versengd
reakcidéutak?

. Atmeneti allapot igazoldsa: Mutassa be az &tmeneti allapot szerkezetének

megerOsitéséhez szlikséges kritériumokat kvantumkémiai szamitasokban.
Targyalja a frekvenciaanalizis, az intrinsic reaction coordinate (IRC) szamitasok
szerepét, valamint az atmeneti allapot kapcsolatat a kiinduldsi anyagokkal és a
termékekkel.

Médszervalasztas és korlatok: Hasonlitsa 6ssze a surlségfunkcional-elméletet
(DFT) és a hullamfiiggvény-alapi moédszereket (pl. MP2, CCSD). Milyen feltételek
mellett megbizhaté a DFT szerves reakciok modellezésére, és mely esetekben
vezethet hibas eredményekhez? Illusztralja valaszat konkrét szerves kémiai
példakkal.
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4. Olddszerhatasok és realisztikus modellezés: Targyalja az oldészerhatasok szerepét
a reakciok energetikajaban és mechanizmusaban szerves kémiai rendszerekben.
Hasonlitsa 6ssze az implicit (pl. PCM, SMD) és explicit oldészermodelleket, és
értékelje azok eldnyeit és korlatait gyakorlati alkalmazasok szempontjabdl.

5. Gerjesztett allapotok és fotokémia: Ismertesse, hogyan alkalmazhatok szamitasos
moaddszerek fotokémiai reakciok vizsgalatara. Mutassa be az So, S1 és T1 allapotok
szerepét, az intersystem crossing (ISC) folyamatat, valamint a konikus metszések
jelent6ségét. Hogyan hasznalhatok ezek a fogalmak a fotokémiai kotésbontasi
folyamatok vagy fluoreszcencia-kioltasi mechanizmusok értelmezésére?




