Budapesti M(szaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem TANTARGY ADATLAP

Természettudomanyi Kar

| Tantargy kod | BMETE12MF44
Tantargy azonosité adatok
1.| A targy cime Atomi szint( szamitdgépes szimulacio szilardtestekben
2. | A targy angol cime | Computational Simulation at Atomic Scale in Solids
3.| A targy révid cime | Kovetelmény | 2 + 1 + 0| f | Kredit 4
4. | Ajanlott/kotelez6 el6tanulmanyi rend
vagy | Tantargy kod 1 Révid cim 1 Tantargy kod 2 Rovid cim 2 Tantargy kod 3 Rovid cim 3
4.1
4.2
4.3
5.| Kizaré tantargyak
6. | A tantargy felel0s tanszéke | Atomfizika Tanszék
7.| A tantérgy felel6s oktatdja | Dr. Gali Adam | beosztédsa | egyetemi docens
Akkreditacios adatok
8. | Akkreditaciora benyuijtas id6pontja | 2012.10.18. | Akkreditacios bizottsagi dontés id6pontja | 2012.11.27.

Megjegyzések

Csak az (irlap fehéren hagyott mezdibe irjunk és a mez6k kdzott a tabulator billentylvel haladjunk! Ha egy kitdltott mezébdl tabulator billentydivel
Iépunk ki, tébb mas mez6 értéke automatikusan megvaltozhat. Egy adott mez6re 1épve, az allapotsorban megjelend rovid, ill. az F1 gomb
megnyomasakor kaphat6 hosszabb leiras ad segitséget a kitoltéshez. A tantargy kodot és a targy rovid cimét a dékani hivatal adja.

1-2. sorok: A targy cimének (max. 85 karakter) célszer(i legalébb egy karakterben kiilénb6znie minden mas, Neptunban regisztralt targy cimétél.
3. sor: A kovetelmény el6adas+gyakorlat+labor forméatumd, az utolsé mez6 a félév végi szdmonkérés tipusa (v,f,a vagy s, részletes informéacié F1).
A kredit megadasanal tgyelni kell arra, hogy az alabb részletezett, a tantargy elvégzéséhez atlagosan sziikséges tanulmanyi munka mennyiségével
6sszhangban legyen (6sszes 6raszam = kredit*30 6ra).

4. sor: Legfeljebb 3, mar kordbban hallgatott targy adhaté meg a 4.1 sorban. A 4.2 és 4.3 sorok vagylagos lehet6segek megadésara szolgalnak,
példaul abban az esetben, ha az egyik targynak korabban oktatott valtozatai is megfeleléek. 5. sor: A kizaro tantargyaknal azokat a targyakat kell
felsorolni, amelyek tematikai a most akkreditalando targgyal 75% vagy annal nagyobb atfedést mutatnak.

6-7. sorok: A felel6s tanszék és oktatd hataskorét, ill. kijelolésenek feltételeit a Képzeési Kodex 2010 c. dokumentum 4.8-a tartalmazza.
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Tematika

9.

A tantrgy az alabbi temakorok ismeretére épit

Szilardtestfizika és kvantummechanika alapjainak ismerete.

10.

A tantargy szerepe a képzés céljanak megvalositasaban (szak, kotelez6, kotelez6en valaszthatd, szabadon valaszthato)

TTK, VBK és VIK BSc és MSc képzéseinek ajanlott szabadon valaszthatd targy

11.

A tantargy részletes tematikaja

Bevezetés a lehetséges alkalmazasokba, Unix alapjai

Molekulék és tokéletes kristalyok geometriaja

A szilardtest kiilonbdz6 modelljei

Az atommagok és az elektronok szétvalasztasa: Born-Oppenheimer kozelités, pszeudopotencialok, projektorok
Tipikus bazisfliggvények és tulajdonsagaik: sikhullamok, lokalizalt bazistipusok

Hartree-Fock elmélet, azon alapuld mddszerek

Félempirikus szamitasi modszerek

Sdrliségfunkcional-elmélet: Hohenberg-Kohn, Kohn-Sham tételek, az elmélet (fél)lokalis kdzelitései
A DFT-n alapul6 szoros-kotés szamitasi modszer

Hibridfunkcionalok

|d6fuggé strlségfunkcionél-elmélet, sokrészecske perturbacios modszerek: bevezetés

12. | Kbvetelmények, az osztalyzat (alairas) kialakitasanak modja
.| A gyakorlaton mutatott teljesitmény, illetve a hazi feladat .
SO elvegzésének minGsege alapjan alakul ki az osztalyzat vizsga-
id6szakban ' id6szakban
13. | Potlasi lehet6seégek
Potlasi hét
14. | Konzultacios lehet6ségek

Oktatoval torténé megegyezes szerint

15.

Jegyzet, tankoényv, felhasznalhatd irodalom

Gali Adam: Atomi szint(i szamitogépes szimulacié szilardtestekben: elmélet és gyakorlat .
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16. | A tantargy elvégzéséhez atlagosan szilkséges tanulmanyi munka mennyisége 6rakban (a teljes szemeszterre szamitva)
16.1| Kontakt 6ra 42
16.2 | Felévkozi felkésziilés drakra 28
16.3 | Felkesziilés zarthelyire 0
16.4 | Zarthelyik megirasa 0
16.5 | Hazi feladat elkészitése 50
16.6 | Kijelolt irdsos tananyag elsajatitasa (beszamol) 0
16.7 | Egyéb elfoglaltsag 0
16.8| Vizsgafelkészilés 0
16.9 | Osszesen 120

17. | Ellen6rz6 adat Kredit * 30 120

A tantargy tematikdjat kidolgozta

18. | Név beosztas Munkahely (tanszék, kutatointézet stb.)

Dr. Gali Adam egyetemi docens Atomfizika Tanszék
A tanszékvezet6
19. | Neve alairdsa

Dr. Richter Péter

Megjegyzések

16.1 sor: Ertéke automatikusan kitéltédik az (rlap elektronikus valtozataban, a ,,Kovetelmény” cimszonal megadott 6raszam értékek alapjan, az
(el6adas+gyakorlat+labor) * (14 oktatasi hét) formula szerint. 16.4 sor: Ertéke 0, ha a zérthelyik iratasa kontakt 6rakon torténik, egyébként pedig
a minimalisan sziikséges szamu zarthelyi megirasahoz felhasznalandé id6 (a pot zarthelyik nélkal). 16.7 sor: Az ,,Egyéb elfoglaltsag™ szdveg
helyére a tevékenység konkrét megnevezését kell irni.

17. sor: Az itt szerepld érteknek és a 16.9 sorban automatikusan megjelend tanulmanyi éraszam ésszegnek hozzavetdlegesen meg kell egyeznie!
Tajékoztatasul azt vegyiik figyelembe, hogy a hallgatdk altal egy szemeszterben atlagosan 30 kreditnyi munkamennyiséget kell teljesiteni,

azaz a szorgalmi és vizsgaid6szak soran elvart terhelés 6sszesen kb. 900 munkadra.
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