KARTA MODULU (sylabus)

2. punkty ECTS
5
1. Nazwa modutu; CHEMIA OBLICZENIOWA
3. kod ECTS
S/IN2CHEMII-O-
ChemOBL-I
4. Kierunek studiéw: CHEMIA 5. Sciezka ksztatcenia: -
6. Semestr studiéw: | 7. Stopien: studia Il stopnia
8. Fprma gtudlow: studia stacjonarne/ 9. Jezyk wykladowy: polski
niestacjonarne
10. Status modutu: obowiazkowy 11. Sposob zaliczenia: egzamin
12. Grupa: modut obligatoryjny z zakresu
ksztalcenia kierunkowego
13. Forma zajec 14. Metody dydaktyczne 15. Sposob realizacji zaje¢
wykltad z prezentacjg multimedialna/ zajecia prowadzone w salach
wyktad .
wyktad konwersatoryjny dydaktycznych
¢wiczenia audytoryjne: analiza
przypadkow/ dyskusja/ rozwigzywanie zajecia prowadzone w salach
éwiczenia zadan z wykorzystaniem dydaktycznych/ zajecia
audytoryjne specjalistycznego oprogramowania prowadzone w salach
[HyperChem, ChemSketch, PQStat, komputerowych
GrapMate, Statistica]

16. Cele i zadania modutu:
1.

Przekazanie studentom wiedzy z zakresu metod obliczeniowych wtasciwych dla chemii,
ze szczegb6lnym uwzglednieniem narzedzi informatycznych.

17. Wymagania formalne:
1. Obecnos¢ na zajeciach organizowanych w formie ¢éwiczen audytoryjnych.

18. Wymagania wstepne:
1. Usystematyzowana wiedza matematyczna.

19. Tresci programowe:

Ip. W - wyktad / C - éwiczenia:

W1/ [ Wprowadzenie do modutu: teorie chemiczne, a chemia obliczeniowa. Rozwdj chemii

C1 |obliczeniowej w Polsce i na $wiecie.

W2/ | Typy metod obliczeniowych majgcych zastosowanie w chemii. Rozwdj poglgdéw na budowe

C2 |atomu i czgsteczki.

W3/ Wprowadzenie do metod chemii kwantowej — podstawy teoretyczne do kontynuaciji ksztatcenia w

c3 kolejnych semestrach -> moduty tj. Chemia kwantowa oraz Modelowanie molekularne w
praktyce.

w4/ Wprowadzenie do mechaniki molekularnej — podstawy teoretyczne do kontynuacji ksztatcenia w

ca kolejnych semestrach -> moduty tj. Chemia kwantowa oraz Modelowanie molekularne w
praktyce.

W5/ | Okreslenie geometrii czgsteczki. Optymalizacja geometrii — metody. Witasciwosci

C5 | zoptymalizowanych struktur.

W6/ | Metody dynamiczne. Réwnanie ruchu Newtona. Symulacje dynamiki molekularnej. Symulacje

C6 [Monte Carlo — wprowadzenie i ¢wiczenia.

W7/ | State szybkosci i rownowagi. Termodynamika statystyczna i rownowaga. Teoria stanu

C7 | przejsciowego — wprowadzenie i ¢wiczenia.

Vgg/ Metody hybrydowe i wieloskalowe — wprowadzenie i ¢wiczenia.




W9/

CW9 Chemia obliczeniowa w pracy eksperymentalnej. Planowanie projektu obliczeniowego.

Podstawowe programy do wizualizacji i edycji danych obliczeniowych - wprowadzenie do
kontynuaciji ksztatcenia w kolejnych semestrach -> modut tj. Modelowanie molekularne w
praktyce

W10/
C10

20. Zaktadane efekty uczenia sie:

Wiedza: zbior opisow, faktow, zasad, teorii i praktyk, przyswojonych w procesie uczenia sig, odnoszqcych sig do
dziedziny uczenia si¢ lub dzialalnosci zawodowej

Nr Efekt uczenia sie - WIEDZA

efektu | Student, ktéry zaliczyt modut:

01 zna i definiuje pojecia, zagadnienia i metody z obszaru chemii obliczeniowej.

02 posiada wiedze nt. dostepnych narzedzi informatycznych wykorzystywanych w chemii
obliczeniowe;.

Umiejetnosci: zdolnos¢ wykonywania zadan i rozwigzywania probleméw wlasciwych dla dziedziny uczenia si¢ lub
dzialalnosci zawodowej

Nr Efekt uczenia sie - UMIEJETNOSCI

efektu | Student, ktory zaliczyt modut:

03 potrafi prawidtowo dobra¢ metode obliczeniowg do analizowanego zagadnienia

04 potrafi samodzielnie przeprowadzi¢ obliczenia z wykorzystaniem metod majgcych

zastosowanie w chemii oraz prawidtowo zinterpretowa¢ wyniki.

Kompetencje spoteczne: zdolnos¢ do ksztaltowania wlasnego rozwoju oraz autonomicznego i odpowiedzialnego
uczestnictwa w zyciu zawodowym i spotecznym, z uwzglednieniem etycznego kontekstu wilasnego postegpowania

Nr Efekt uczenia sie - KOMPETENCJE

efektu | Student, ktory zaliczyt modut:

05 jest swiadomy wiasnych ograniczen i rozumie potrzebe ustawicznego pogiebiania swojej
wiedzy.

06 potrafi samodzielnie sformutowac¢ problem i poszukiwac¢ jego rozwigzania samodzielnie, badz
we wspotpracy z grupa.

20a. Odniesienie modutowych efektoéw uczenia sie do kierunkowych efektéw uczenia sie:

Nr efektu modutowego Symbol EKK

01 KK2P_W03
02 KK2P_W03
03 KK2P_U07
04 KK2P_U07
05 KK2P_KO01
06 KK2P_K04

21. Sposoby oceny:

F — formujaca: P — podsumowujgca:

F3-sprawdzian P2-egzamin pisemny

P3-srednia ocen zdobytych w czasie semestru

22. Sposob weryfikacji efektow uczenia sie:

Nr efektu | Tresci programowe Sposéb oceny
01 W1-W10, C1-C10 F3, P2, P3
02 W1-W10, C1-C10 F3, P2, P3
03 W1-W10, C1-C10 F3, P2, P3
04 W1-W10, C1-C10 F3, P2, P3
05 W1-W10, C1-C10 F3, P2, P3
06 W1-W10, C1-C10 F3, P2, P3

23. Warunek zaliczenia modutu:
Ocene z zaliczenia stanowi $rednig ocen zdobytych w czasie semestr za: sprawdziany srédsemestralne
[dotyczy ¢wiczen audytoryjnychl].

Obowigzujgca skala ocen z sprawdzianéw i egzamindéw to:
Dostateczny Dostateczny plus Dobry Dobry plus Bardzo dobry
50-59% 60-69% 70-79% 80-89% 90-100%

24. Catkowity naktad pracy studenta potrzebny do osiggniecia efektéw uczenia sie w godzinach oraz
punktach ECTS:




Ogodtem stacjonarne Ogoétem niestacjonarne stacjonarne | niestacjonarne
125 h 125 h 5 ECTS
-wtym I’|czba. punktqw ECTS za quzmy konta_kto_we 1.8 ECTS 1,12 ECTS
z bezposrednim udziatem nauczyciela akademickiego
-wtym !|czbg punktow ECTS za godziny realizowane w formie 3.2 ECTS 3.88 ECTS
samodzielnej pracy

25. Wykaz literatury podstawowej (wykorzystywana podczas zajeé i studiowana samodzielnie przez studenta)

1. Kaczmarek-Kedziera A., Kedziera D., Ziegler-Borowska M., Chemia obliczeniowa w laboratorium organicznym, Torun
2014.

2. Harvey J., Chemia obliczeniowa, Warszawa 2019.
26. Wykaz literatury uzupetniajacej:

1. Cramer C.J., Essentials of Computational Chemistry, 2004.
2. Pielal., ldee Chemii Kwantowej, Warszawa 2021.




