Kémiai Informatika zarovizsga tetelek

Minden informatikus vegyész vizsgdzo egy tételt kap a ,,Kémiai Informatika” tételsorbol.
Ezen tilmenden kap egy masik tételt a masik rendelkezésre alld sorozatok tételei koziil is.
A vizsgan ezt a két tételt fejti ki részletesen a hallgatd, de a tobbibdl is lehet kérdezni.
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I (kémiai informatika):

I1. A hagyomdnyos és szimbolikus algebrai programozas (Fortran, C, C++, Java és
Mathematica) elemei €és gyakorlata.

12. Adatok és adatsorok statisztikus kiértékelése. Hibaszamitas. Becslési modszerek,
statisztikai modellek. Paraméterbecslo eljarasok.

I3. Molekuléris tulajdonsagok meghatarozasa és megjelenitése a szamitogépen. Mo-
dellezés kiilonbozo fazisokban. Molekulamechanika.

I4. Molekulak 6sszehasonlité analizise szamitégépes algoritmusokkal. Biomolekuldk
konformécidé analizise. Gyogyszerhatdanyagok dokkoldsa. Linearis €s térszerkezeti
molekularis informacidk tarolasa.

I5. Az elektronszerkezet szamitas alapveté modszerei. Stirtiségfunkcional elméletek.
6. A szerkezetkutatd modszerek matematikai, fizikai és informacidtechnologiai alap-
jai. Szinképek mérésének €s feldolgozasanak szamitogépes hattere. Szamitogépes mé-
réstechnika.

I7. Fiiggvények kozelitése, interpolacido egy- és tobb dimenzidban. Numerikus
differencialds, numerikus integralds. Direkt ¢és iterativ numerikus matematikai
modszerek a kémiaban.

8. Szamitdgépes halozatok (vonal- €s csomagkapcsolt). Haldzati adatkezelés, halozati
szabvanyok, halézati eszkdzok. Eréforras megosztas. Az Internet. Virtudlis valosag.
I9. Differencidlegyenletek numerikus megoldasa. Kémiai reakciok modellezése.

[10. Kvantumkémiai, szamitdogépes gyogyszerkutatasi €és egyéb elméleti kémiai prog-
ramrendszerek.
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