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Poziom ksztatcenia

| stopnia - licencjackie

Grupa zaje¢

Grupa zaje¢ obowigzkowych z
zakresu kierunku studiow

Grupa zaje¢ fakultatywnych

Forma studiéw stacjonarne Sposob realizacji na uczelni
Rok studiow 3 Jezyk wyktadowy polski
Semestr studiow 6 Liczba punktow ECTS 2.0
Profil ksztatcenia ogolnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie
Jednostka prowadzaca Rektor -> Wydziat Chemii
Imie i nazwisko Odpowiedzialny za przedmiot dr hab. Piotr Storoniak
wyktadowcy (wyktadowcow) | Prowadzacy zajecia z przedmiotu
Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium |RAZEM
Liczba godzin zaje¢ |30.0 0.0 0.0 0.0 0.0 30
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtosc¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta Aktywno$¢ studenta | Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktyczny_c’h, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |30 5.0 15.0 50
studenta

Cel przedmiotu

Zapoznanie studentéw z technikami termochemicznymi (TA, DSC, TG).
Wprowadzenie do metod obliczeniowych stosowanych do opisu uktadéw chemicznych.

Zapoznanie studentdéw z podstawami teoretycznymi zjawisk luminescencji zwigzkéw organicznych
(fluorescencja, fosforescencja, chemiluminescencja, bioluminescencja) oraz z zastosowaniem tych zjawisk

we wspotczesnej nauce.

Zaznajomienie studentow z zastosowaniami teorii termodynamicznej do opisu procesow w przyrodzie.
Zapoznanie studentéw z zagadnieniem wptywu promieniowania na materiat genetyczny oraz badaniami nad
uszkadzaniem DNA przez promieniowanie.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[CHEML3_U08] Przedstawia w
sposéb przystepny,

jezykiem naukowym typowym dla
nauk

chemicznych fakty z chemii.

na podstawie zdobytej wiedzy
student umie analizowac i
rozwigzywac problemy z dziedziny
chemia

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEML3_W03] Wyjasnia w
zaawansowanym stopniu
zaleznosci pomiedzy strukturg
materii a jej obserwowanymi
wiasciwosciami.

student zna podstawowe procesy
fizykochemiczne odpowiedzialne
za funkcjonowanie przyrody;
student zna i rozumie przyczyny
powstawania zjawisk foto -i
chemiluminescencji, wie jak
mozna wyznaczy¢ parametry
widm luminescenciji; student
rozumie znaczenie teorii
termodynamicznej dla opisu
zjawisk z jakimi mozna sie
zetkng¢ w pracy badawczej jak i w
zyciu codziennym; student wie na
czym polegajg procesy
uszkadzania nici DNA pod
wptywem promieniowania o réznej
energii

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEML3_KO01] Identyfikuje
poziom swojej wiedzy i
umiejetnosci, potrzebe ciggtego
doksztafcania sig oraz rozwoju
osobistego.

wykazuje dociekliwos¢ i
kreatywnos¢ w samodzielnym
pozyskiwaniu informacji i
zdobywaniu wiedzy; rozumie
znacznie metod obliczeniowych w
chemii, zmierzajgcych do
ograniczenia ilosci generowanych
odpadoéw poprzez przewidywanie
teoretyczne zachowania uktadow
chemicznych

[SK4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEML3_W02] Opisuje w
zaawansowanym stopniu
wiasciwosci pierwiastkow i
najwazniejszych zwigzkow
chemicznych, wymienia metody
ich otrzymywania oraz sposoby
analizy.

student zna i rozumie podstawy
teoretyczne metod obliczeniowych
w chemii: ab initio,
pétempirycznych oraz teorii
funkcjonatow gestosci
elektronowej (DFT); zna metody
obliczeniowe optymalizaciji
geometrii, okreslania parametrow
fizykochemicznych oraz
przewidywania charakterystyk
spektralnych czgsteczek
organicznych; student zna i
rozumie podstawy
fizykochemiczne technik
termochemicznych oraz ich
zastosowanie; student potrafi
okresli¢ jakos¢ otrzymanych
wynikéw termochemicznych;
student charakteryzuje typy
anionorodnikéw jakie moga
pojawi¢ sie w ukiadzie
biologicznym w wyniku
oddziatywania z produktami
radiolizy wody; student rozumie
metodologie badan
eksperymentalnych i
obliczeniowych zwigzanych z
tematykg uszkodzen DNA pod
wptywem promieniowania

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny
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Tresci przedmiotu

1. Metody termoanalityczne: temperatura - opis fizykochemiczny, podstawowe metody i instrumenty
pomiaru temperatury; analiza termiczna - definicja i charakterystyka metod (TGA, DTA, DSC); czynniki
wptywajgce na sygnat w metodach termoanalitycznych.

2. Podstawy chemii obliczeniowej: wspotrzedne wewnetrzne i wspotrzedne kartezjanskie; wprowadzenie
do metod ab initio, pétempirycznych oraz teorii funkcjonatu gestosci; podstawy teoretyczne baz funkcyjnych;
zastosowania chemii kwantowej do optymalizacji geometrii, okreslania wtasciwosci fizykochemicznych i
charakterystyk atomow oraz czasteczek; obliczeniowe wyznaczanie efektéw solwatacyjnych;
termodynamika i kinetyka reakcji chemicznych na gruncie chemii kwantowej; przewidywanie charakterystyk
widmowych metodami mechaniki kwantowe;.

3. Metody luminescencyjne: luminescencja - definicja, podziat, zakres spektralny; podstawy
fizykochemiczne procesu fluorescenc;ji, fosforescencji i chemiluminescencji; pomiary emisji promieniowania
z roztworéw; analiza widm luminescencji; luminofory - cechy charakterystyczne; mikroskopia
fluorescencyjna; przyktady zastosowan fotoluminescencji i chemiluminescencji w analityce chemicznej,
medycznej i Srodowiskowe;j.

4. Termodynamika: zasady termodynamiki, kierunek przemian spontanicznych, jak termodynamika opisuje
oddziatywania na poziomie atomowym, réwnowagi w uktadach otwartych i zamknigtych, czynniki
kontrolujgce réwnowagi pomiedzy fazami, termodynamiczny opis proceséw separacyjnych

5. Wptyw promieniowania wysokoenergetycznego i UV na DNA: niskoenergetyczne elektrony (low-
energy electrons, LEE) jako czynnik genotoksyczny, teoretyczne modelowanie mechanizméw uszkadzania
DNA z udziatem stanéw anionowych zlokalizowanych na zasadach nukleinowych, termodynamiczne
wielkosci charakteryzujgce tworzenie si¢ i trvatos¢ anionorodnikéw zasad nukleinowych (wertykalne i
adiabatyczne powinowactwo do elektronu, wertykalna energia odtgczania elektronu)

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Zaliczony przedmiot chemia ogodlna oraz chemia fizyczna.

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposoéb oceniania (sktadowe) Prég zaliczeniowy Sktadowa oceny koncowej

egzamin pisemny, pytania testowe |51.0% 100.0%

i otwarte

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur 1. Materiaty w wers;ji elektronicznej przekazane przez prowadzacych
2. A. Kumar, M.D. Sevilla, J. Leszczynski et al. (eds.), Handbook of

Computational Chemistry, 2017

1. Atkins, P.W., Chemia fizyczna, PWN, Warszawa 2001.

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

3. Frisch, E. Frisch M.J.: Gaussian 98 User's Reference, Manual
Version: 6.1, January, 1999.

Uzupetniajaca lista lektur

Adresy eZasobdw

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Termodynamiczne kryterium przemian spontanicznych

Koncepcja entropii, jakim zjawiskom towarzyszy obnizenie entropii uktadu

3. Na czym polega w Swietle teorii termodynamicznej ustalenie sie rownowagi dla takiego uktadu
separacyjnego zawierajgcego dwie fazy i substancje rozpuszczong

4. Na czym polega roznica pomiedzy oddziatywaniami dyspersyjnymi (van der Waalsa) a oddziatywaniami
polarnymi?

5. W wyniku oddziatywania pomiedzy elektronem (o energii powyzej 4 eV) i czasteczkg chemiczng moze
dojs$¢ do zjawiska nazywanego rezonansem wzbudzonego rdzenia. Na czym polega to zjawisko?

6. Co opisuje wertykalne powinowactwo do elektronu (VEA)?

7. Czym charakteryzuja sie aniony dipolowe i jak powstajg?

8. Jakie funkcjonaty DFT bytby najlepszym wyborem w celu obliczenia energii aktywacji rozerwania
wigzan fosfodiestrowych w DNA pod wptywem przytaczenia nadmiarowego elektronu?

9. W jakim zakresie widmowym wystepuje wzbudzenie elektronowe w czgsteczkach organicznych?

10. Z jakim przejsciem zwigzana jest emisja fluorescenc;ji?

11. Jaka zalezno$¢ wyznaczana jest w analizie termograwimetrycznej (TG)?

12. lle wynosi multipletowos$¢ jonu, ktéry powstat przez oderwanie elektronu od obojetnej czasteczki

zwigzku organicznego?

N =

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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