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Nazwa przedmiotu

Wyktad dyplomowy - Fizykochemia molekut

Kod ECTS
13.3.0500

Nazwa jednostki prowadzacej przedmiot

Katedra Chemii Fizycznej.

Studia

wydziat kierunek

poziom| pierwszego stopnia

Wydziat Chemii Chemia

forma| stacjonarne

modut| chemia biomedyczna, analityka i diagnostyka chemiczna, chemia

specjalnos$ciowy| zywnosci, chemia kosmetykow

specjalizacja| wszystkie

Nazwisko osoby prowadzacej (os6b prowadzacych)

prof. UG, dr hab. Karol Krzyminski; dr Artur Sikorski; prof. UG, dr hab. Tomasz Puzyn; dr inz. Beata Zadykowicz

Formy zajec¢, sposob ich realizacji i przypisana im liczba godzin Liczba punktow ECTS

Formy zajec¢

Wykfad
Sposob realizacji zaje¢

zajecia w sali dydaktycznej
Liczba godzin

Wyktad: 30 godz.

2

zajecia 30 godz.

konsultacje 5 godz.

praca witasna studenta 15 godz.
RAZEM: 50 godz. - 2 ECTS

Cykl dydaktyczny
2018/2019 letni

Status przedmiotu Jezyk wykitadowy
obowigzkowy polski
Metody dydaktyczne Forma i sposéb zaliczenia oraz podstawowe kryteria oceny lub

Wykiad z prezentacjg multimedialng

wymagania egzaminacyjne
Sposob zaliczenia

Zaliczenie na ocene
Formy zaliczenia

kolokwium
Podstawowe kryteria oceny

« zaliczenie skfada sie z 20 pytan testowych jednokrotnego wyboru, obejmujacych
materiat omawiany na wyktadzie wyszczegdlniony w tresciach nauczania (kazdy
prowadzacy przygotowuje po 4 pytania);

* skala ocen zgodna z odpowiednim rozporzgdzeniem Rektora UG (wedtug
sumarycznej punktacji: 51% - 3,0 (dst) 91% - 5,0 (bdb); posrednie oceny zgodne z
interpolacjg liniowa).

Sposob weryfikacji zatozonych efektow ksztatcenia
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Sposoéb weryfikacji przyswojenia wiedzy:

W tescie zaliczeniowym student wykazuje sie umiejetnoscia rozwigzywania problemoéw fizykochemicznych zwigzanych z trescig wyktadow (K_WO03);
udziela poprawnych odpowiedzi z zakresu podstaw krystalografii (K_W02); podstaw spektroskopii (K_WO03); podstaw chemii teoretycznej (K_W02);
podstaw syntezy heterocyklicznej (K_W02).

Sposoéb weryfikacji nabycia umiejetnosci:

Rozwiagzuje proste zadania problemowe wymagajgce zastosowania poznanych praw fizykochemicznych (K_U01);
Potrafi przewidzie¢ zachowanie zwigzkéw na podstawie danych fizykochemicznych (K_U01);

Rozwiagzuje zadania testowe wymagajace obcowania z literaturg zrodtowg (K_UO08).

Sposoéb weryfikacji nabrania kompetencji spotecznych:
Aktywnie uczestniczy w dyskusji podczas zajec¢ i przy omawianiu wynikéw egzaminu i podejmuje sie samodzielnego rozwigzywania zadan
problemowych w czasie trwania semestru, motywowany checig poszerzania wiedzy (K_KO01);

Okreslenie przedmiotow wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi

A. Wymagania formalne
Zaliczony przedmiot chemia ogodlna oraz chemia fizyczna.

B. Wymagania wstepne
brak

Cele ksztatcenia

1. Zapoznanie studentéw z budowa krysztatéw, podstawowymi prawami krystalograficznymi, oraz ze sposobem wyznaczania struktury przestrzennej
monokrysztatébw metoda rentgenowskiej analizy strukturalne;.

2. Zaznajomienie studentéw z zasadami iloSciowego modelowania zaleznos$ci pomiedzy strukturg chemiczng a wiasciwosciami fizykochemicznymi
(ang. Quantitative Structure-Property Relationships, QSAR).

3. Zapoznanie teoretyczne ze zjawiskami luminescencji zwigzkéw organicznych (fluorescencja, chemiluminescencja, bioluminescencja) oraz
podstawami chemii i spektroskopii heterocyklicznych zwigzkéw azotowych ze szczegéinym uwzglednieniem akrydyn.

4. Wprowadzenie do metod obliczeniowych stosowanych do opisu uktadéw chemicznych na poziomie molekularnym.

5. Zapoznanie z fizykochemicznymi metodami badan molekut biologicznych: znakowanie fluorescencyjne, technika PCR (ang. Polymerase Chain
Reaction) i RT-PCR (ang. Real Time-PCR).

Tresci programowe

1. Definicja krysztatu; Komérka elementarna; Uktady krystalograficzne; Sie¢ krystaliczna; Sie¢ przestrzenna; Klasyfikacja ciat krystalicznych oparta
na symetrii; Symetria w budowie zewnetrznej i wewnetrznej krysztatéw; Podstawy rentgenowskiej analizy strukturalnej monokrysztatéw; Zrédta i
charakterystyka promieniowania rentgenowskiego; Dyfrakcja promieniowania rentgenowskiego na sieci krystalicznej; Rozwigzywanie i udoktadnianie
struktury krystaliczne;j.

2. Podstawowe zafozenia, zastosowania i ograniczenia ilosciowych metod modelowania; Zaleznosci pomiedzy strukturg chemiczng a wtasciwosciami
fizykochemicznymi (ang. Quantitative Structure-Property Relationships, QSPR); Wybrane deskryptory struktury chemicznej; Algorytm kalibracji i
walidacji modelu QSPR zgodnie z zaleceniami OECD.

3. Podstawy fizykochemiczne procesu fluorescencji, chemiluminescenciji i bioluminescencji; Pomiary emisji promieniowania z roztworéw; Analiza
widm luminescenciji; Przyktady zastosowan chemiluminescenciji i bioluminescencji w analityce medycznej; Najwazniejsze reakcje chemiczne pirydyn i
akrydyn, przyktady syntez ztozonych; Analiza fizykochemiczna zwigzkéw heterocyklicznych — powstawanie i pomiary widm magnetycznego
rezonansu jadrowego (NMR), widm masowych (MS) oraz widm oscylacyjnych (IR).

4. Wspétrzedne wewnetrzne i wspétrzedne kartezjanskie; Wprowadzenie do metod ab initio i pétempirycznych oraz teorii funkcjonatéw gestosci
elektronowej; Zastosowania chemii kwantowej do optymalizacji geometrii, okreslania wtasciwosci fizykochemicznych i charakterystyk atoméw oraz
czgsteczek; Wyznaczanie efektow solwatacyjnych; Termodynamika i kinetyka reakcji chemicznych na gruncie chemii kwantowej; Przewidywanie
charakterystyk widmowych metodami mechaniki kwantowej.

5. Izolacja kwasoéw nukleinowych; Reakcja tancuchowa polimerazy (PCR): definicje, odmiany, modyfikacje, zastosowania; Optymalizacja warunkéw
reakcji PCR. Zastosowanie barwnikow fluorescencyjnych w technice RT-PCR.

Wykaz literatury

Podstawowa:

1. Materiaty w wersji elektronicznej przekazane przez prowadzacych.

2. Bojarski Z., Gigla M., Stréz K., Surowiec M.: Krystalografia, PWN, 2008.

3. Trzaska-Durski Z., Trzaska Durska H.: Podstawy krystalografii strukturalnej i rentgenografii, Oficyna Wydawnicza. Politechniki Warszawskiej,
2003.

Uzupetniajgca:
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. Atkins, P.W., Chemia fizyczna, PWN, Warszawa 2001.

. Penkala, T.: Zarys Krystalografii, PWN, 1983.

. Luger, P.: Rentgenografia strukturalna monokrysztatéw, PWN, 1989.

. Wells, A. F.: Strukturalna chemia nieorganiczna, WNT, 1993.

. Suppan, P.: Chemia i $wiatto, PWN, Warszawa 1997.

. Mtochowski, J.: Chemia zwiazkéw heterocyklicznych, PWN, Warszawa 1994.

N O g~ ON =

. Frisch, E. Frisch M.J.: Gaussian 98 User's Reference, Manual Version: 6.1, January, 1999.
8. Buckingham, M.L., Flaws, L.: Molecular diagnostics: Fundamentals, Methods and Clinical Applications. 2007.

Efekty ksztatcenia Wiedza
(obszarowe i kierunkowe)

- Student zna podstawowe procesy fizykochemiczne odpowiedzialne za
funkcjonowanie przyrody..
- Student: definiuje krysztat, rysuje rézne typy komodrek elementarnych,

K_WO02: opisuje wiasciwosci pierwiastkow i najwazniejszych
zwigzkéw chemicznych, wymienia metody ich otrzymywania
oraz sposoby analizy;

K_WO03: wyjasnia zaleznosci pomiedzy strukturg materii a

charakteryzuje rozne uktady krystalograficzne, odréznia sie¢ krystaliczng od sieci

przestrzennej, wyjasnia w jaki sposéb ustala sie strukture przestrzenng zwigzkéw

jej obserwowanymi wiasciwosciami; chemicznych metodg rentgenowskiej analizy strukturalnej monokrysztatow.

K_UO01: identyfikuje, analizuje i rozwigzuje problemy z - Student: wie na czym polega proces konstruowania oraz walidacji modelu QSPR

zakresu szeroko pojetej chemii w oparciu o zdobyta wiedzg; zgodnie z zaleceniami OECD, podaje przyktady kilku deskryptoréw struktury

K_U08: przygotowuje i prezentuje wystgpienia ustne z chemicznej wykorzystywanych w modelach QSPR.

réznych dziedzin chemii i nauk pokrewnych w jezyku - Student: zna i rozumie przyczyny powstawania zjawisk foto -i chemiluminescencii;

polskim i angielskim, wykorzystujac nabyta wiedzg i wie jak mozna wyznaczyé parametry widm luminescencji; rozpoznaje najwazniejsze

umiejetnosci oraz réznorodne zrédta informacji naukowej reakcje chemiczne z udziatem pirydyn i akrydyn.

K_K01: identyfikuje poziom swojej wiedzy i umiejgtnosci, - Student zna i rozumie podstawy teoretyczne metod obliczeniowych w chemii - ab
initio, pétempirycznych oraz teorii funkcjonatéw gestosci elektronowej (DFT); zna
metody obliczeniowe optymalizacji geometrii, okreslania parametrow
fizykochemicznych oraz przewidywania charakterystyk spektralnych czasteczek
organicznych.

- Student charakteryzuje i rozumie metode PCR oraz jej modyfikacje i zastosowania

potrzebe ciagtego doksztatcania sie oraz rozwoju
osobistego;

praktyczne; wie jak sie projektuje startery DNA oraz jakie sg warunki reakcji PCR..
Umiejetnosci

- Student umie analizowaé i rozwigzywac problemy z chemii na podstawie zdobytej
wiedzy
Kompetencje spoteczne (postawy)

- dostrzega korzysci wynikajace ze stosowania metod QSPR w kontekscie
spotecznym (ograniczenie ilosci eksperymentéw, zmniejszenie ilosci wytwarzanych
odpadoéw) oraz ekonomicznym (ograniczenie kosztéw badan);

- rozumie znacznie metod obliczeniowych w chemii, zmierzajacych do ograniczenia
ilosci generowanych odpaddéw poprzez przewidywanie teoretyczne zachowania
uktadéw chemicznych

- wykazuje dociekliws¢ i kreatywno$¢ w samodzielnym pozyskiwaniu informaciji i
zdobywaniu wiedzy.

- rozumie potrzebe ustawicznego ksztatcenia sie zwigzanego z szybkim postepem
nauki.

- angazuje sie w rozwigzywanie probleméw naukowych.

Kontakt

karol.krzyminski@ug.edu.pl
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