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Nazwa i kod przedmiotu

Elementy chemii obliczeniowej w praktyce (Cw. laboratoryjne), PG_00148499

Kierunek studiow

Bioinformatyka (O)

Data rozpoczecia studiéw  |pazdziernik 2024 r. Rok akademicki realizacji 2026/2027
przedmiotu
Poziom ksztatcenia I stopnia - licencjackie Grupa zaje¢ Grupa zaje¢ fakultatywnych
Forma studiow stacjonarne Sposdb realizacji na uczelni
Rok studiow 3 Jezyk wyktadowy polski
Semestr studiow 5 Liczba punktow ECTS 3.0
Profil ksztatcenia ogdlnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie

Jednostka prowadzaca

Rektor -> Wydziat Chemii -> Katedra Chemii Teoretycznej -> Pracownia Chemii Kwantowej

Imie i nazwisko

Odpowiedzialny za przedmiot

prof. dr hab. lwona Anusiewicz

wyktadowcy (wyktadowcow) | Prowadzacy zajecia z przedmiotu
Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium |RAZEM
Liczba godzin zaje¢ (0.0 0.0 30.0 0.0 0.0 30
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta Aktywnos¢ studenta |Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |30 0.0 0.0 30
studenta

Cel przedmiotu

Zaznajomienie studentéw z mozliwos$ciami rozwigzywania konkretnych zagadnien chemicznych przy uzyciu
komputera i wspoétczesnych programéw obliczeniowych.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[BIOINL3_WO02] Ma wiedzg z nauk
Scistych i przyrodniczych
niezbedng do zrozumienia
podstaw funkcjonowania
organizméw zywych

Student definiuje zagadnienia
chemiczne mozliwe do
rozwigzania na drodze
teoretycznej, wyjasnia podejscie
teoretyczne stosowane do
rozwigzania konkretnych
probleméw chemicznych, opisuje
sposob przygotowania danych
oraz interpretacji wynikow,
charakteryzuje metody
obliczeniowe stosowane
wspotczesnie do przewidywania
struktury i wlasciwosci
fizykochemicznych molekut oraz
badania mechanizméw reakgji
chemicznych

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[BIOINL3_UO02] Potrafi
zastosowac wiedze z nauk
przyrodniczych i Scistych do
formutowania, analizowania i
rozwigzywania probleméw
zwigzanych z bioinformatyka

Student klasyfikuje dowolny
problem chemiczny pod katem
mozliwosci jego rozwigzania na
drodze teoretycznej, ocenia
wiasciwosci fizykochemiczne i
spektralne molekut przy uzyciu
metod

obliczeniowych, ocenia
mechanizm i przebieg reakgcji
chemicznej na podstawie
wyznaczonych barier
aktywacyjnych oraz parametrow
charakteryzujacych szybkosc¢
procesu

[SU2] prezentacja/projekt/referat/
raport

Tresci przedmiotu

przygotowanie danych wejsciowych do obliczerh chemicznych oraz liczbowa i graficzna interpretacja
wynikéw,okreslanie przestrzennej struktury molekut, uzyskiwanie spektralnych charakterystyk molekut
(symulacja widm IR, NMR, UV), wyznaczanie charakterystyk fizykochemicznych (entalpia, entalpia
swobodna, entropia, ciepto wtasciwe, moment dipolowy i kwadrupolowy, polaryzowalnos¢ i
hiperpolaryzowalnos$¢),modelowanie reakcji chemicznych (badanie mechanizmu, wyznaczanie barier
aktywacyjnych, okreslanie szybkosci reakc;ji).

Wymagania wstepne
i dodatkowe

umiejetnos¢ obstugi komputera na poziomie podstawowym.

Sposoby i kryteria

Sposob oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

oceniania osigganych sprawozdania z ¢wiczen 51.0% 100.0%
efektow uczenia sie
Zalecana lista lektur Podstawowa lista lektur brak

Uzupetniajaca lista lektur

Exploring chemistry with electronic structure methods (J.B. Foresman,

AE. Frisch)

Adresy eZasobdéw

Adresy na platformie eNauczanie:

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Oblicz wysokos$¢ bariery aktywacyjnej reakcji izomeryzacji CH3CN--> CH3NC

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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