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Rodzaj zaje¢, liczba godzin w planie studiéw

Forma )
Semestr zaliczenia Wyktad Cwiczenia |Laboratorium Laboratorium Projekt Seminarium
komputerowe
(O12)*
3 0] 15 0 0 0 0 0

*O - zaliczenie na oceng, Z — zaliczenie bez oceny

Cele przedmiotu

Kod

Opis celu

Zapoznanie doktorantéw z mozliwosciami zastosowania nowoczesnych metod chemii
Cell | teoretycznej w zakresie modelowania ukfadow i proceséw chemicznych na poziomie
molekularnym.

Cel2 | Zapoznanie doktorantow z podstawami metod obliczeniowych chemii teoretyczne;j.

Efekty uczenia sie

Symbol
Kod Op'? efektu uczenia sig . efektu . Sposoby weryfikaciji
z uwzglednieniem specyfiki dyscypliny uczenia sie
w SD PK

EFEKTY W ZAKRESIE WIEDZY

Doktorant zna najwazniejsze metody

EKW1 | obliczeniowe chemii teoretycznej stosowane w EE—\\/,VV%; Zaliczenie ustne
zagadnieniach modelowania molekularnego. -
Doktorant zna metody teoretycznego E WOL
EKW?2 | prognozowania struktury, wtasciwosci oraz — ' | Zaliczenie ustne
o . . E_WO02
reaktywnosci uktadéw chemicznych. -
EKW3 | Doktorant zna metody modelowania materiatow. EE—VV\\//%12 Zaliczenie ustne

EFEKTY W ZAKRESIE UMIEJETNOSCI
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EKU1

Doktorant potrafi komunikowa¢ sie na tematy

zwigzane z modelowaniem molekularnym, E_U04

Zaliczenie ustne,

) e . . dyskusija.
stosujgc wtasciwg terminologie.
Tresci programowe
L Tresci Efekty uczenia sie Liczba
P resci dla przedmiotu godzin
WYKLAD
Ogodlne wprowadzenle do_ zagadnien r_nodelovyanla EKW1, EKW2,
W1 | molekularnego. Obliczenia statyczne i dynamiczne. 3
: : . EKW3, EKU1
Oprogramowanie stosowane w obliczeniach.
Metody obliczeniowe chgml! teoretyczne!: meqhanlka EKW1, EKW2,
W2 | molekularna, metody ab initio, metody potempiryczne, 6
. : - EKW3, EKU1
metody oparte na teorii funkcjonatu gestosci.
W3 Teoretyczne prz’e\_/wdywan|e__struktury, wiasciwosci EKW2, EKU1 >
oraz reaktywnosci substanciji.
Modelowanie ciata statego — modele klasterowe i
wa periodyczne. Metody hybrydowe (QM/MM, QM/QM). EKW3, EKUL 2
s | s e e ewe, |
yczne P EKWS3, EKU1
chemicznych.

Bilans punktow ECTS

ROZLICZENIE GODZIN

Forma aktywnosci

Srednia liczba godzin (45 min) po$wieconych na
realizacje rodzaju zaje¢

GODZINY KONTAKTOWE Z NAUCZYCIELEM AKADEMICKIM

Godziny wynikajgce z programu ksztatcenia 15
Konsultacje 1
Egzamin / zaliczenie 2

GODZINY BEZ UDZIALU NAUCZYCIELA AKADEMICKIEGO

Samodzielne studiowanie tematyki zaje¢ 12
Przygotowanie referatu, raportu, projektu, 0
prezentacji, dyskusji

BILANS PUNKTOW ECTS
taczna suma godzin 30
Liczba punktéw ECTS 1

Wymagania wstepne

Lp. Wymagania
Znajomosc¢ chemii ogodlne;j.
Znajomos$c¢ chemii fizycznej.
Warunki zaliczenia / sposéb obliczania oceny koncowej
Lp. Opis
WARUNKI ZALICZENIA
1 Uzyskanie pozytywnej oceny z zaliczenia ustnego.

SPOSOB WYZNACZENIA OCENY KONCOWEJ

Ocena z zaliczenia ustnego.
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Dodatkowe informacje

Brak
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5 | Artykuly naukowe zwigzane z modelowaniem molekularnym.
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