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Szamitogépes spektroszkopia és
termodinamika

Prof. Dr. Sz6ri Milan

Tantargy jegyzoje

Prof. Dr. Sz6ri Milan, egyetemi tanar, Kémiai Intézet.
Szoba: Informatika épilet I. emelet 104.

e-mail: milan.szori@uni-miskolc.hu

tel: +36 46 565-111/1635

www: https://ki.uni-miskolc.hu/szorimilan

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 kurzus f6 célja, hogy attekintést adjon a hallgatéknak a modern szamitdsos kémiai
eszk6zokrdl, és megtanitsa Oket arra, hogyan haszndljdk ezeket a technikakat a
legkilonb6z6bb alkalmazasokban kiegészitve a kisérleti technikakat.

Tantargy modszertana

A kurzus személyes eléadasok és gyakorlati foglalkozasok keretében zajlik. Az el6adasok
és a gyakorlatok ugy vannak felépitve, hogy atfogd ismereteket nyuUjtsanak az elméleti
kémiai modszerekrél. A hallgatok ezutan kvantumkémiai szoftvercsomagok segitségével
megtanuljak alkalmazni ezeket a mddszereket, lehetové téve szamukra, hogy tudasukat a
gyakorlatban is alkalmazzak az 6ket érdekl6 rendszerekre.

Tantargy tematikaja
1. Molekularezgésekhez tartozé spektrumok kvantumkémiai szamitasa.

2. Molekularis rendszerek elektrongerjesztési spektrumanak kvantumkémiai
szamitasa: Abszorbancia és fluoreszcencia spektrumok.

3. Kiralitds meghatarozasa molekulaspektrumok szdmitasaval
4. NMR spektrumok szamitasa

5. Termodinamikai fliggvények ab initio alapu prediktiv szamitasa.
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Tantargyhoz kapcsolédé irodalmak

1.

Holtzl Tibor, Veszprémi Tamas: Kémiai szimulaciok az atomoktdl a vegyipari
reaktorokig Akadémiai Kiadd 2019 (ISBN: 9789630599726)

Martin Kaupp; Michael Bihl; Vladimir G Malkin: Calculation of NMR and EPR
parameters: theory and applications Wiley-VCH, 2004 (ISBN: 3527307796)
Frank Neese: ORCA An ab initio, DFT and semiempirical SCF-MO package -
Version 5.0.4 ( )

Yukihiro Ozaki, Marek Janusz Wéjcik, Jirgen Popp(ed.): Molecular Spectroscopy A
Quantum Chemistry Approach. 2019 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. (ISBN:
9783527344611).

Frank Jensen: Introduction to Computational Chemistry (3 ed.) John Wiley & Sons
2017 (ISBN: 9781118825983).

Tantargy teljesitése, szamonkérés
Projektmunka.

Tantargyhoz kapcsoléd6é komplex vizsga kérdések

1.

Milyen spektrumok tartalmaznak rezgési atmenetekhez tartozé spektrumjeleket?
Milyen effektusok befolyasoljak a spektrumsavok helyét és intenzitasat? Hogyan
lehet ezen tényezbket a szamitasos kémia eszkoztaraval figyelembe venni?

Ismertesse a molekuldris rendszerek elektrongerjesztési spektrumanak
kvantumkémiai szamitasara hasznalhato elméleti eljarasokat! Milyen spektrumok
kothetGek az elektronikusan gerjesztett molekulaallapotokhoz?

Milyen kisérleti és elméleti kémiai modszert ismer molekula kiralitdsdnak
eldontésére? Milyen kiegészité informaciét adnak a kvantumkémiai szamitasok a
kisérleti spektrum értelmezéséhez?

Hogyan hatarozhatok meg NMR paraméterek szamitdsos kémiai eszkozokkel?
Milyen informaciot lehet kinyerni a kisérleti és a szdmitott spektrumok
Osszevetésével?

Mire hasznalhatok a kvantumkémiai szamitasokon alapuldé termodinamikai
protokollok?  Milyen termodinamikai fliggvények becslésére van mdd
kvantumkémiai mddszerekkel? Milyen pontossaggal birnak ezen protokollok?
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