Projekt wspoffinansowany przez  ynNIA EUROPEJSKA TR
KAPITAL LUDZKI Unie Europejska w ramach EUROPEJSKI [
y NARODOWA STRATEGIA SPOINOSCI Europejskiego Funduszu FUNDUSZ SPOLECZNY R
Spotecznego
Nazwa przedmiotu Kod ECTS
Modelowanie molekularne 13.6.0073
Nazwa jednostki prowadzacej przedmiot
Katedra Chemii Teoretycznej
Studia
wydziat kierunek poziom| pierwszego stopnia
Wydziat Matematyki, Bioinformatyka formal| stacjonarne
Fizyki i Informatyki modutl o tawowa
specjalnosciowy
specjalizacja| Podstawowa
Nazwisko osoby prowadzacej (os6b prowadzacych)
prof. UG, dr hab. Cezary Czaplewski
Formy zajeé, sposoéb ich realizacji i przypisana im liczba godzin Liczba punktow ECTS

Formy zajec¢

Wyktad, Cw. laboratoryjne
Sposéb realizacji zajec

zajecia w sali dydaktycznej
Liczba godzin

Wyktad: 15 godz., Cw. laboratoryjne: 45 godz.

5
Przedmiot w wymiarze 15h wyktadu i 45h ¢wiczen w
laboratorium komputerowym + praca wtasna

Termin realizacji przedmiotu

2021/2022 zimowy

Status przedmiotu Jezyk wyktadowy
obowigzkowy polski
Metody dydaktyczne Forma i sposoéb zaliczenia oraz podstawowe kryteria oceny lub

- praca witasna - przygotowanie sie do zaliczenia
- ¢wiczenia laboratoryjne w pracowni komputerowej,
praca wtasna - przygotowanie sprawozdan

wymagania egzaminacyjne
Sposéb zaliczenia

- Zaliczenie na ocene
- Zaliczenie (zal)
Formy zaliczenia

- wykonanie pracy zaliczeniowej - projekt lub prezentacja
- ustalenie oceny zaliczeniowej na podstawie ocen czgstkowych
otrzymywanych w trakcie trwania semestru
Podstawowe kryteria oceny

Cwiczenia laboratoryjne: $rednia arytmetyczna ocen czastkowych otrzymywanych w
trakcie trwania semestru za pisemne sprawozdania z wykonanych ¢wiczen
laboratoryjnych, gtéwnym kryterium oceny sprawozdan sg prawidtowe odpowiedzi na
pytania zawarte w instrukcji do ¢wiczeh. Wykiad: przygotowanie i przedstawienie
prezentacji o wybranych i uzgodnionym z prowadzacym lub wskazanych przez
prowadzacego metodach modelowania molekularnego

Sposéb weryfikacji zatozonych efektow ksztatcenia
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zaktadany efekt Wykenanie Przygotowanie
Ksztatcenia 'pracy . prezentacii mtd. dydakt 3 | mtd. dydakt4 | mtd. dydakt5 | mtd. dydakt6 | mtd. dydakt 7 | mtd. dydakt 8
zaliczeniowej
Wiedza
K_WO01 + +
K_W02 + +
K_W03 + +
K_W04 + +
K_WO07 + +
K_WO08 + +
Umiejetnosci
K_U01 +
K_U08 +

Okreslenie przedmiotéw wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi

A. Wymagania formalne

podstawy informatyki, struktury danych i bazy danych, ustugi sieciowe, algorytmika, biofizyka

B. Wymagania wstepne

znajomosé systemu Unix w zakresie podstawowym, znajomos$¢ podstaw termodynamiki, interpretacji molekularnej proceséw chemicznych i

wiasciwosci fizykochemicznych

Cele ksztatcenia

Postugiwanie sie narzedziami modelowania molekularnego; okreslanie i przeksztatcanie geometrii czasteczek; wykorzystanie podstawowych metod
kwantowochemicznych i/lub empirycznych pél sitowych do opisu wiasciwosci, struktury i reaktywnosci ukladéw chemicznych; wykorzystanie

symulacji do badania termodynamiki i kinetyki zbioréw czasteczek.

Tresci programowe

Wprowadzenie do metod obliczeniowych stosowanych do opisu uktadéw chemicznych na poziomie molekularnym. Wspotrzedne wewnetrzne i
wspotrzedne kartezjanskie. Metody minimalizacji lokalnej, badanie hiperpowierzchni energii potencjalnej. Zastosowania chemii kwantowej do
optymalizacji geometrii, okreslania wtasciwosci fizykochemicznych i charakterystyk atoméw oraz czasteczek. Podstawy metod pétempirycznych.
Podstawy empirycznych pél sitowych i ich zastosowanie w analizie konformacyjnej. Podstawy metod symulacji komputerowych: Monte Carlo i
dynamika molekularna. Zastosowanie symulacji i termodynamiki statystycznej do okreslanie entropii i energii termicznej zbioréw czasteczek.

Wyznaczanie efektéw solwatacyjnych i zmian energii swobodnej na prostych przyktadach.

Wykaz literatury

Podstawy symulacji komputerowych w fizyce, Heermann Dieter W., WNT 1997

Idee chemii kwantowej, Lucjan Piela, PWN 2005

Molecular Modelling: Principles and Applications, Andrew Leach, Prentice Hall 2001

Kierunkowe efekty ksztatcenia

K_WO01 ma ogodlng wiedze w zakresie matematyki, biologii,
chemii i fizyki pozwalajaca na rozumienie podstawowych
procesow biologicznych

K_W02 ma wiedze z zakresu matematyki, biologii, chemii i
fizyki w zakresie niezbednym do opisu, interpretacji i
modelowania podstawowych zjawisk i procesow
biologicznych

K_WO03 ma uporzadkowang, podbudowang teoretycznie
wiedze ogolng w zakresie programowania, algorytmow i
ztozonosci, jezykdw i paradygmatoéw programowania, baz
danych, inzynierii oprogramowania

K_WO04 zna podstawowe konstrukcje programistyczne oraz
pojecia sktadni i semantyki jezykdéw programowania; zna
podstawowe metody projektowania, analizowania i
programowania algorytméw; zna podstawowe struktury
danych i wykonywane na nich operacje

K_WO07 zna podstawy analizy numerycznej, zna na
poziomie podstawowym co najmniej jeden pakiet do

Wiedza

Student nazywa i opisuje podstawowe metody modelowania molekularnego oraz
podstawowe bazy funkcyjne stosowane w obliczeniach ab initio. (K_WO01, K_WO02,

K_W08)

Rozréznia metody chemii kwantowej od metod mechaniki molekularnej oraz
deterministyczne i stochastyczne metody symulacji komputerowych.(K_W08)
Charakteryzuje przyblizenia wykorzystane w metodach chemii kwantowej oraz
empiryczne pola sitowe. (K_WO03, K_W07, K_W08)

Rozréznia metody ab initio i metody potempiryczne oraz orbitale naturalne i

zlokalizowane. (K_WO08)

Umiejetnosci

Student klasyfikuje metody modelowania molekularnego stuzace do okreslenia
struktury, charakterystyk spektralnych, wtasciwosci zwiazkéw chemicznych w
réznych stanach skupienia i wybiera odpowiednig metode chemii obliczeniowej do

wspomozenia pracy eksperymentalnej.(K_U01)

Prowadzi obliczenia i symulacje komputerowe w wybranych programach chemii
obliczeniowej, analizuje wyniki symulacji komputerowych, poréwnuje wyniki obliczen

z wartosciami eksperymentalnymi. (K_U08)
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Sylabusy - Centrum Informatyczne UG

obliczen symbolicznych, zna podstawowe pakiety
oprogramowania uzytkowego do prezentacji wynikow i
analizy danych

K_WO08 ma wiedze zakresie podstawowych technik i
narzedzi badawczych stosowanych w naukach $cistych i
przyrodniczych

K_UO01 potrafi zastosowac wiedze matematyczng i
informatyczng do formutowania, analizowania i
rozwigzywania prostych zadan zwigzanych z bioinformatykg
K_U08 stosuje wybrane techniki i narzedzia badawcze z
dziedzin nauk przyrodniczych i $cistych

Kompetencje spoteczne (postawy)

Kontakt

czarek@chem.univ.gda.pl
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