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A TANTARGY ADATLAPJA
Mesterséges intelligencia alkalmazdsai a kémidban

Egyetemi tanév 2026/2027

1. A képzési program adatai

1.1. Fels6oktatasi intézmény Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kolozsvar
1.2.Kar Kémia és Vegyészmérnoki Kar

1.3. Intézet Magyar Kémia és Vegyészmérnoki Intézet
1.4. Szakteriilet Kémia és Fizika

1.5. Képzési szint Alapképzés

1.6. Tanulmanyi program/ Képesités Kémia-fizika / okleveles vegyész és fizikus
1.7. Képzési forma Nappali tagozatt

2. A tantargy adatai

2.1. A tantargy neve Digitdlis eszkoz6k a kémidban A tantargy kddja CLM1011
2.2. Az el6adéasért felelds tanar neve Conf.Dr. Katona Gabriel

2.3. A szeminariumért felel6s tanar neve Conf.Dr. Katona Gabriel

2.4. Tanulmanyi év I 2.5. Félév 6 2.6 Ertékelés modja Vizsga

2.7. Tantargy rendszere | Kotelezd 2.8. Tantargy tipusa Szaktargy

3. Teljes becsiilt id6 (az oktatasi tevékenység féléves draszama)

3.1. Heti 6raszam 3 | melybdl: 3.2. el6adas 2 | 3.3.szemindarium/labor/projekt 1
3.4. Tantervben szerepld 6ssz6raszam 42 | melybdl: 3.5. el6adas 28 3.6 szemindrium/labor 14
3.5 Az egyéni tanulmanyi idé (ET) és az 6nképzési tevékenységekre (OT) szant id6 elosztasa: ora
3.5.1. A tankdnyv, a jegyzet, a szakirodalom vagy sajat jegyzetek tanulmdanyozasa (ET) 30
3.5.2. Kdnyvtarban, elektronikus adatbazisokban vagy terepen val6 tovabbi tajékozdédas 25
3.5.3. Szemindriumok/ laborok, hazi feladatok, portfélidk, r.eferétumok, esszék.kidolgozésa 18
(nagyobb vagy egyenld a tantargy naptardban az ellen6rzési feladatokra el6irt 6sszéraszammal)

3.5.4. Egyéni készségfejlesztés (tutoralas) 4
3.5.5. Vizsgak 6
3.5.6. Mas tevékenységek: [pl.: kétiranyt kommunikaci6 a targyfeleldssel/ tutorral] 0
3.7. Egyéni tanulmanyi id6 (ET) és 6nképzési tevékenységekre (OT) szant id6 dsszéraszama 83

3.8. A félév 6sszoraszama 125

3.9. Kreditszam 5

4. Elé6feltételek (ha vannak)
4.1. tantervi

4.2. kompetenciabeli
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5. Feltételek (ha vannak)

5.1. Az el6adas lebonyolitasanak feltételei

Prezentdciokhoz sziikséges technikai eszkdzdk (szdmitogép, megfeleld
szoftver, videdprojektor / interaktiv tdbla).

A hallgaték minden el6adds el6tt kitelesek dttanulmdnyozni a
rendelkezésiikre bocsdtott elektronikus tananyagot.

A hallgatdk kételesek a kurzusokon mobiltelefonjaikat néma
lizemmddban tartani.

A szeminariumi és laboratériumi foglalkozasokon vald részvétel
kotelezd, a hatalyos szabalyzatnak megfelelGen.

A hallgatok kételesek a szeminariumokon/laboratériumi
foglalkozdsokon mobiltelefonjaikat néma tizemmaédban tartani. Késés
nem megengedett.

A hallgatoék kotelesek a laboratériumba kdpenyben, kesztytiben,
védbdszemiivegben és laboratériumi torl6kend6vel megjelenni.

s

A hallgatok kotelesek betartani a munkavédelmi eldirasokat.

5.2. A szeminarium/ labor lebonyolitasanak Minden laboratériumi foglalkozas elején a hallgatok teszt kitoltésével

feltételei

igazoljak a felhasznalt anyagok kockazati tényezdinek és a biztonsagi
intézkedéseknek, valamint a laboratériumi gyakorlatnak az ismeretét a
rendelkezésre bocsatott szakirodalom alapjan.

A hallgaték nem hagyhatnak feliigyelet nélkiil miik6d6 berendezést.

A laboratériumi foglalkozas sordn a hallgaték kotelesek a
megfigyeléseiket a laboratériumi jegyzetfiizetbe régziteni.

A laboratériumi jegyz6konyv leadédsa a félév elején meghatarozott
iitemezés szerint torténik.

Elelmiszer bevitele a laboratériumba tilos.

6.1. A tanulmanyi program elvégzése soran elsajatitott kompetenciak (a tantervbdl kell dtvenni)?

Szakmai kompetenciak

Komp,et.enaa Kompetencia
kddja
CP1 Alkalmazza a kémiai tudomanyos ismereteket 4j ismeretek vagy termékek fejlesztésére a mindség és
az ellendrzési folyamat javitdsa érdekében.
CP2 Tudomanyos médszereket alkalmaz a kémiai vegyiiletek 6sszetételének, szerkezetének és fizikai-
kémiai tulajdonsagainak meghatarozasara.
CP6 Tudomanyos eredményeket kommunikal.
CP13 El8segiti az innovaciot és a tuddstranszfert.
Transzverzalis kompetenciak
Kon;{%c;ti(;naa Kompetencia
CT1 A szakmai feladatok hatékony és felelGsségteljes elvégzése a vonatkozo jogszabdlyok és a szaktertiletre
jellemz6 etikai normak betartasaval, szakképzett feliigyelet mellett.
CT2 Tevékenységek végzése multidiszciplindris csapatban, interperszonalis kommunikaciés készségek
alkalmazasaval a kitlizott célok elérése érdekében.

1 A tanulmanyi program tantervébdl at kell venni azokat a szakmai és/vagy transzverzalis kompetencidkat,
amelyek fejlesztéséhez az a tantargy is hozzajarul, amelyhez az adott tantargyi adatlap késziilt. Minden
kompetencia esetében valtozatlan formaban at kell venni a teljes Kijelentést, beleértve a kompetencia kodjat is,
ahogyan a tantervben megjelenik. Amennyiben a két kategdéria koziil valamelyikb8l nem vesznek at
kompetencidkat, a tdblazatban az adott kategéridnak megfeleld sort torolni kell.
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6.2. A tanulmanyi programra jellemzé képzési eredmények (a tantervbdl kell atvenni)?

A tantargy altal megcélzott tanulasi eredmények

Kompetencia Ismeret és megértés Specifikus tudomanyos készségek
kadja (Knowledge and understanding) (Specific academic skills)
A hallgat6/végzdés hallgaté azonositja, A hallgat6/végzds hallgaté helyesen elemzi
meghatarozza és megmagyarazza a kémia alapvet6 és értékeli a kémia alapvet6 fogalmait,
CP1, CP2 fogalmait (altalanos, szervetlen, szerves, analitikai alkalmazza az alapvetd elméleteket és
és fizikai kémia), amelyeket a szakirodalomban koncepcidkat a kémiai rendszerek jellemzéinek
haszndlnak. leirdsdra és értelmezésére.
A hallgat6/végz6s hallgaté leirja a kémiai A hallgat6/végzos hallgatd
laboratériumokban haszndlt berendezések és munkaprotokollokat dolgoz ki és elemzési
CP17 miiszerek alapelveit és miikodését. jelentéseket készit, megoldasokat azonosit és

alternativakat fogalmaz meg a
laboratérium/szakmai egység megfeleld
miikddésének biztositdsa érdekében.

A hallgat6/végzos hallgaté azonositja és A hallgat6/végzds hallgatoé kivalasztja az
alkalmazza azokat a megfelel6 informaci6szerzési és | informaciogyijtés/dokumentacio6

CP1,CP13 dokumentdaciés mddszereket, amelyek sziikségesek | legmegfelel6bb eredményeit, és azokat
a kémiai ismeretek megértéséhez és tudomanyos vildgosan és tomoren kozvetiti az érdekl6dok
modon torténd kozvetitéséhez az érdekl6d ok felé. felé.
A hallgat6/végzds hallgat6 azonositja és leirja A hallgat6/végz6s hallgaté 6nalléan
azokat az alapvetd és korszer( kisérleti technikdkat, | alkalmaz klasszikus laboratériumi
amelyeket a kémiai vegyiiletek analizisében és eszkozoket/technikdkat és modern
jellemzésében alkalmaznak. berendezéseket, kisérleteket tervez, valamint

megfelelen értelmezi és elemzi a kapott
eredményeket. A hallgatd/végzds hallgatd
olyan tanuldsi helyzeteket tervez, amelyek a
kémiai laboratériumokra jellemz6 kisérleti
technikdk és mddszerek fejlesztésére
Osszpontositanak.

CP2, CP6

7. Targy-specifikus tanulasi eredmények (minden tantargyfelelés a tanulményi program szintjének kompetenciait
és tanuldsi eredményeit 6sszefoglald tablazataboél vezeti be)

Ismeret és megértés (Knowledge and understanding)

A hallgat6/végz6s hallgat6 helyesen alkalmazza a kémia alapvet6 elméleteit és alapelveit oktatasi és laboratériumi
kérnyezetben.

A hallgat6/végzds hallgaté leirja a kémiai laboratériumokban hasznalt berendezések és miiszerek alapelveit és
miikodését.

A hallgat6 /végzds hallgatd kivalasztja az informaciégytijtés/dokumentacidé legmegfelel6bb eredményeit, és azokat
vildgosan és tdomoren kdzvetiti az érdekl6dok felé.

Specifikus tudomanyos készségek (Specific academic skills)

CP1. Ahallgatd/végz0s hallgaté helyesen elemzi és értékeli a kémia alapvetd fogalmait, alkalmazza az alapvetd elméleteket
és koncepcidkat a kémiai rendszerek jellemzdinek leirdsara és értelmezésére.

z Meg kell emliteni a tanulmanyi programra jellemz6 képzési eredményeket, amelyek fejlesztéséhez az a tantargy
is hozzajarul, amelyhez az adott tantargyi adatlap késziilt. A tantargy tipusanak (alaptargy/szaktargy/kiegészit6
targy) megfelel6 jellemzéket valtozatlan formaban kell atvenni a tantervbdl, és a kapcsol6d6é kompetencia jobb
odalan kell feltiintetni.
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CP2. A hallgatd/végzds hallgaté alkalmazza az analitikai kémia, szervetlen kémia, szerves kémia, fizikai kémia, biokémia
és anyagtudomany f6bb fogalmait a kémiai gyakorlatban.

8. A tantargy tartalma

8.1 Eléadas

Didaktikai modszerek

Megjegyzések3

Bevezetés a mesterséges intelligencidba

El6adas. Magyarazat. Megbeszélés.

Feladatmegoldas

2 Ora hetente

A mesterséges intelligencia alapjai

El6adas. Magyarazat. Megbeszélés.

Feladatmegoldas

2 6ra hetente

Kémiai adatok és adatbazisok

El6adas. Magyarazat. Megbeszélés.

Feladatmegoldas

2 6ra hetente

Mesterséges intelligencia az kisérleti
adatok elemzésében

El6adas. Magyarazat. Megbeszélés.

Feladatmegoldas

2 Ora hetente

A molekulak digitalis reprezentacidja

El6adas. Magyarazat. Megbeszélés.

Feladatmegoldas

2 Ora hetente

Kémiai vegyiiletek tulajdonsagainak
elérejelzése mesterséges intelligencia
segitségével

El6adas. Magyarazat. Megbeszélés.

Feladatmegoldas

2 6ra hetente

Mesterséges intelligencia a

El6adas. Magyarazat. Megbeszélés.

2 oOra hetente

molekulatervezésben Feladatmegoldas
Mesterseges’lntelhgenma az El6adas. Magya’razat. Megbeszélés. 2 éra hetente
anyagtervezésben Feladatmegoldds

Mesterséges intelligencia a katalizisben
¢s a reakcidoptimalizalasban

El6adas. Magyarazat. Megbeszélés.

Feladatmegoldas

2 oOra hetente

Mesterséges intelligencia a
szdmitdgépes kémidban

El6adas. Magyarazat. Megbeszélés.

Feladatmegoldas

2 Ora hetente

Mesterséges intelligencia a kémiai
folyamatok irdnyitasaban

El6adas. Magyarazat. Megbeszélés.

Feladatmegoldas

2 oOra hetente

Generativ mesterséges intelligencia
vegyészek szdmara

El6adas. Magyarazat. Megbeszélés.

Feladatmegoldas

2 Ora hetente

Mesterséges intelligencia a kémiai
kutatasban

El6adas. Magyarazat. Megbeszélés.

Feladatmegoldas

2 Ora hetente

Etikai kérdések és a mesterséges
intelligencia jovoje a kémidba

El6adas. Magyarazat. Megbeszélés.

Feladatmegoldas

2 Ora hetente

Konyvészet

1 Russell S., Norvig P. Artificial Intelligence: A Modern Approach, 4th Edition, Pearson, 2021.

2 Géron A. Hands-On Machine Learning with Scikit-Learn, Keras & TensorFlow, 3rd Edition, O'Reilly, 2023.
3 Goodfellow I, Bengio Y., Courville A. Deep Learning, MIT Press, 2016.

4 LeCun, Bengio Y, Hinton G. "Deep Learning", Nature, 521, 436-444 (2015).
5 Mater A.C.,, Coote M.L. "Deep Learning in Chemistry", Journal of Chemical Information and Modeling, 2019.

8.2 Szeminarium/ Labor

Didaktikai médszerek

Megjegyzések

A mesterséges intelligencia eszkézeinek
alkalmazasa a kémiai tudomanyos
dokumentdciéban

Megbeszélés. Magyarazat.
Feladatmegoldas

3 Példaul szervezési szempontok, ajdnlasok a hallgaték szadmara, a kurzushoz/szeminariumhoz kapcsol6dé
konkrét szempontok, mint példaul a teriileten dolgoz6 szakemberek meghivasa stb.
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Kémiai adatbazisok és a molekulak digitalis | Megbeszélés. Magyarazat.

reprezentacidja Feladatmegoldas
Mesterséges intelligencia a kisérleti adatok | Megbeszélés. Magyarazat.
elemzésében Feladatmegoldas

Kémiai vegyiiletek tulajdonsagainak

o1, Lo - . Megbeszélés. Magyarazat.
elérejelzése mesterséges intelligencia 5 4

fos Feladatmegoldas
segitségével
Mesterséges intelligencia a miiszeres Megbeszélés. Magyarazat.
analitikaban Feladatmegoldas

Mesterséges intelligencia a

L . Megbeszélés. Magyarazat.
reakcidoptimalizalasban és a 8 gy

molekulatervezésben Feladatmegoldas

A mesterséges intelligencia alkalmazasai a Megbeszélés. Magyarazat.
kémiaban Feladatmegoldas
Konyvészet

1.Matteo Rupp, O. Anatole von Lilienfeld - Machine Learning for Quantum Chemistry, Springer, 2015

2.Errol Lewars - Computational Chemistry: Introduction to the Theory and Applications of Molecular and Quantum
Mechanics, Springer, 2016

3.David C. Young - Computational Chemistry: A Practical Guide for Applying Techniques to Real-World Problems, Wiley,
2001

4.Steven M. Bachrach - Computational Organic Chemistry, Wiley, 2014

5.Hugh M. Cartwright - Machine Learning in Chemistry, Royal Society of Chemistry, 2020

9. Ertékelés

Tevékenység tipusa 9.1 Ertékelési kritériumok* 9.2 Ertékelési modszereks 9.3 Aranya a végsé jegyben
Lo frasbeli Vizsga 100%
9.4 El6adas

9.5 A teljesitmény minimumkévetelményei:

5-0s (0tos) jegy

A laboratériumi jelenlét legalabb 90%-os aranya feltétele a vizsgara bocsatasnak

A félév soran készitett digitalis projekt bemutatédsa

A kémidban alkalmazott digitdlis eszk6z6k haszndlatdban alapveté kompetencidk bizonyitdsa

10. SDG-ikonok (Fenntarthato fejlédési célok/ Sustainable Development Goals)®

e,
-
4»

[1)\
e

A fenntarthato fejlédés altalanos ikonja

4

4 Az értékelési kritériumoknak kozvetleniil tiikkroznitik kell a tanulmanyi program és a tantargy szintjén kit{izott
képzési eredményeket. Pontosabban, a varhaté képzési eredményeknél felsorolt eredményeket értékelik.

5 Javasolt mind a végs6 kiértékelési mddszerek, mind a folyamatos kiértékelési stratégia meghatarozasa.

6 Valasszon ki egyetlen olyan ikont, amely az Egvetemi folvamatban térténd alkalmazdsdra vonatkozo eljdrds
szerint legjobban illeszkedik az adott tantargyhoz. Ha a tantargy altalanossagban foglalkozik a fenntarthaté
fejlédéssel (pl. bemutatja/bevezeti a fenntarthato fejlédés altalanos kereteit stb.), akkor a Fenntarthaté Fejldés
altalanos ikonja rendelhet6 hozza. Ha egyetlen ikon sem vonatkozik a tantargyra, valassza az utolsé opciét: ,Nem
alkalmazhatd”.
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Kitoltés id6pontja:
17,03,2026

El6adas felelGse:

Az intézeti jovahagyas datuma:

27,03,2026

Szeminarium felel6se:
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