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Elementy chemii obliczeniowej w praktyce 13.3.1149

Nazwa jednostki prowadzacej przedmiot

Katedra Chemii Teoretycznej

Studia
wydziat kierunek poziom| pierwszego stopnia
Wydziat Matematyki, Bioinformatyka forma| stacjonarne
Fizyki i Informatyki modut Podstawowa
specjalnosciowy
specjalizacja| Podstawowa

Nazwisko osoby prowadzacej (os6b prowadzacych)

dr hab. Iwona Anusiewicz, profesor uczelni; dr Sylwia Freza
Formy zajeé, sposoéb ich realizacji i przypisana im liczba godzin Liczba punktow ECTS
Formy zajec¢ 3

Cw. laboratoryjne
Sposéb realizacji zajec
zajecia w sali dydaktycznej
Liczba godzin

Cw. laboratoryjne: 30 godz.
Termin realizacji przedmiotu

2022/2023 zimowy
Status przedmiotu Jezyk wyktadowy
fakultatywny (do wyboru) polski
Metody dydaktyczne Forma i sposoéb zaliczenia oraz podstawowe kryteria oceny lub

wymagania egzaminacyjne

«¢wiczenia laboratoryjne (pracownia komputerowa) Sposéb zaliczenia

Zaliczenie na ocene
Formy zaliczenia

ustalenie oceny zaliczeniowej na podstawie ocen czgstkowych
otrzymywanych w trakcie trwania semestru
Podstawowe kryteria oceny

Cwiczenia laboratoryjne:

» Samodzielne wykonanie wszystkich zadanych ¢wiczen w pracowni komputerowe;j.

+» Nieobecno$¢ mozna odrobié podczas zaje¢ z inng grupa ¢wiczeniowa lub w trakcie
konsultacji u prowadzacego.

+ Potwierdzenie umiejetnosci prezentacji uzyskanych wynikéw oraz ich naukowe;j
dyskusji poprzez uzyskanie pozytywnej oceny ze sprawozdan obejmujacych
wykonane ¢éwiczenia.

» Ocena koncowa z éwiczen jest $rednig arytmetyczng ocen otrzymanych ze
sprawozdan obejmujacych wykonane ¢wiczenia

Sposob weryfikacji zatlozonych efektow uczenia sie
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zaktadany efekt

konwersatorium kolokwium sprawozdanie egzamin pisemn egzamin ustn
ksztalcenia p g p y g y
Wiedza
KW_02 | | « | |

Umiejetnosci

KU_02 | | X | |

Kompetencje

Okreslenie przedmiotow wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi

A. Wymagania formalne
brak

B. Wymagania wstepne
umiejetnos$¢ obstugi komputera na poziomie podstawowym.

Cele ksztatcenia

Zaznajomienie studentéw z mozliwos$ciami rozwigzywania konkretnych zagadnien chemicznych przy uzyciu komputera i wspoétczesnych programow
obliczeniowych.

Tresci programowe

Problematyka éwiczen:
* przygotowanie danych wejsciowych do obliczeh chemicznych oraz liczbowa i graficzna interpretacja wynikow,
« 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$c i hiperpolaryzowalnosé),
» modelowanie reakcji chemicznych (badanie mechanizmu, wyznaczanie barier aktywacyjnych, okreslanie szybkos$ci reakgiji).

Wykaz literatury

A. Literatura wymagana do ostatecznego zaliczenia zaje¢ (zdania egzaminu):
A.1. wykorzystywana podczas zaje¢: brak (stosowane sg zrédta on-line)

A.2. studiowana samodzielnie przez studenta: brak (stosowane sg Zrédta on-line)
B. Literatura uzupetniajaca:

Exploring chemistry with electronic structure methods (J.B. Foresman, 4. Frisch)

Kierunkowe efekty uczenia sie Wiedza
KW_02: Ma wiedze z nauk Scistych i przyrodniczych + definiuje zagadnienia chemiczne mozliwe do rozwigzania na drodze
niezbedng do zrozumienia podstaw funkcjonowania teoretycznej,
organizméw zywych » wyjasnia podejscie teoretyczne stosowane do rozwigzania konkretnych
KU_02: Potrafi zastosowac¢ wiedze z nauk przyrodniczych i problemoéw chemicznych,
$cistych do formutowania, analizowania i rozwigzywania * opisuje sposéb przygotowania danych oraz interpretacji wynikow,
probleméw zwigzanych z bioinformatyka « charakteryzuje metody obliczeniowe stosowane wspofczesnie do

przewidywania struktury i wlasciwosci fizykochemicznych molekut oraz badania
mechanizmow reakcji chemicznych
Umiejetnosci

« klasyfikuje dowolny problem chemiczny pod katem mozliwosci jego
rozwigzania na drodze teoretyczne;j,
* ocenia wlasciwosci fizykochemiczne i spektralne molekut przy uzyciu metod
obliczeniowych,
*» ocenia mechanizm i przebieg reakcji chemicznej na podstawie wyznaczonych
barier aktywacyjnych oraz parametréw charakteryzujacych szybko$é procesu
Kompetencje spoteczne (postawy)

* rozumie potrzebe dalszego ksztatcenia sie,
 zachowuje ostroznos$¢ i krytycyzm w wyrazaniu opinii,
» wykazuje otwarto$¢ na nowatorskie koncepcije

Kontakt

iwona.anusiewicz@ug.edu.pl
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