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Nazwa jednostki prowadzacej przedmiot

Katedra Chemii Teoretycznej

Studia
wydziat kierunek poziom| wszystkie
Wydziat Chemii Biznes chemiczny forma| wszystkie
modut .
: af wszystkie
specjalnosciowy
specjalizacja| wszystkie

Nazwisko osoby prowadzacej (os6b prowadzacych)

prof. dr hab. Piotr Skurski; prof. UG, dr hab. Iwona Anusiewicz

Formy zajeé, sposoéb ich realizacji i przypisana im liczba godzin Liczba punktow ECTS
Formy zajec¢ 3
Wyktad, Cw. laboratoryjne zajecia - 45 godz.
Sposéb realizacji zajeé konsultacje - 10 godz.
zajecia w sali dydaktycznej praca wtasna studenta - 20 godz.
Liczba godzin RAZEM: 75 godz. - 3 pkt. ECTS
Cw. laboratoryjne: 30 godz., Wyktad: 15 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

- Wyktad z prezentacjg multimedialng Spos6b zaliczenia

- Cwiczenia laboratoryjne (pra-cownia komputerowa) ] .
Zaliczenie na ocene

Formy zaliczenia

zaliczenie pisemne, testowe
Podstawowe kryteria oceny

Uzyskanie pozytywnej oceny z zaliczenia pisemnego sktadajacego sig z pytan
zamknietych obejmujacych wytacznie zagadnienia wymienione w problematyce
wyktadu oraz uzyskanie pozytywnej oceny z éwiczen praktycznych odbywajacych sie w
pracowni komputerowej (ocena wystawiana na podstawie sprawozdan). Kryteria oceny
zgodne z Regulaminem Studiéow UG.

Sposoéb weryfikacji zatozonych efektow ksztatcenia

Sposoéb weryfikacji przyswojenia wiedzy:

Student rozwigzuje zadania zwigzane z metodami obliczeniowymi chemii kwantowej (K_BCh_WO03), wskazuje i wybiera wtasciwe algorytmy i programy
umozliwiajgce wykonanie obliczen i rozwigzanie problemu (K_BCh_W04).

Sposoéb weryfikacji nabycia umiejetnosci:

Podczas wykonywania zadan zaliczeniowych student prowadzi obliczenia stosujagc metody i techniki rachunkowe chemii kwantowej (K_BCh_U04),
dokonuje samodzielnej interpretaciji wynikdw w oparciu o wlasng wiedze zdobytg poza wyktadem (K_BCh_UQ9).

Sposoéb weryfikacji nabrania kompetencji spotecznych:

Student pracuje w zespole; jest kolezenski, szanuje zwierzchnika i kolegéw (K_ BCh_K02)

Okreslenie przedmiotow wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi

A. Wymagania formalne
Brak
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B. Wymagania wstepne
Umiejetnos¢ obstugi komputera na poziomie podstawowym
Cele ksztatcenia

Zaznajomienie studentéw z mozliwosciami rozwigzywania konkretnych zagadnien chemicznych przy uzyciu komputera i wspétczesnych programéw
obliczeniowych
Tresci programowe

A. Problematyka wyktadu: podstawowe informacje zakresu zagadniehn chemicznych i probleméw, ktére moga by¢ roz-wigzane przy uzyciu metod
obliczeniowych, rodzaje programéw obliczeniowych, schemat postugiwania sie pakietami obliczeniowymi, umiejetno$¢ zdefiniowania problemu do
rozwigzania, umiejetno$¢ przeprowadzenia odpowiednich ob-liczen, umiejetno$¢ poprawne;j interpretacji uzyskanego wyniku i wyciagniecia
wiasciwych wnioskow.
B. Problematyka ¢wiczen: przygotowanie danych wejsciowych do obliczerh chemicznych oraz liczbowa i graficzna inter-pretacja wynikéw, okreslanie
przestrzennej struktury molekut, uzyskiwanie spektralnych charakterystyk molekut (sy-mulacja widm IR, NMR, UV), wyznaczanie charakterystyk
fizykochemicznych (entalpia, entalpia swobodna, entropia, ciepto wiasciwe, moment dipolowy i kwadrupolowy, polaryzowalnos¢ i
hiperpolaryzowalnos$¢), modelowanie reakcji chemicznych (badanie mechanizmu, wyznaczanie barier aktywacyjnych, okreslanie szybkosci reakgji).
Umiejetnosci jakie powinien posigé¢ Doktorant po wystuchaniu oferowanego wyktadu: Wiedza ogoélna zakresu zagadnien chemicznych mozliwych do
rozwigzania na drodze teoretycznej, wiadomosci umozliwiajace teoretyczne przewidywanie struk-tury oraz fizykochemicznych wtasciwosci dowolnych
molekut, umiejetnos$é doboru metody teoretycznej do badania konkret-nego zagadnienia chemicznego, wiedza o doborze programu obliczeniowego
oraz podstawach obstugi tego typu programoéw, umiejetnosé poprawnej interpretacji wynikéw uzyskiwanych przy uzyciu metod obliczeniowych.
Umiejetnosci jakie powinien posigé¢ Doktorant po wykonaniu oferowanych ¢wiczen: wiedza dotyczaca przygotowania danych do pakietéw
obliczeniowych, umiejetnos¢ samodzielnego wykonania obliczeh majacych na celu okreslenie struktury dowolnej molekuty, symulacji widm IR, NMR i
UV, wyznaczenie momentu dipolowego i kwadrupolowego, polaryzowalnosci, hiperpola-ryzowalnosci, wartosci funkcji termodynamicznych,
umiejetnos¢ samodzielnego modelowania mechanizmu reakcji chemicz-nej na drodze wyznaczania struktury stanéw przejsciowych i produktow
posrednich, okreslania barier kinetycznych i termody-namicznych oraz obliczania statej szybkosci procesu.

Wykaz literatury

A. Literatura wymagana do ostatecznego zaliczenia zaje¢ (zdania egzaminu):

brak (stosowane sa zrédta on-line)

B. Literatura wymagana do ostatecznego zaliczenia zaje¢ praktycznych (konstrukcji sprawozdan):

brak (stosowane sa zrédta on-line)
Kierunkowe efekty ksztatcenia

Wiedza

K_BCh_WO03 opisuje techniki matematyki wyzszej oraz
narzedzia informatyczne niezbedne do opisu oraz
modelowania zjawisk chemicznych i procesow
technologicznych

K_BCh_W04 opisuje role eksperymentu i symulacji
komputerowych w procesie projektowania zagadnien
inzynierskich

K_BCh_U04 w toku realizacji zadan inzynierskich stosuje
podstawowe metody statystyczne, techniki informatyczne

oraz wykorzystuje pakiety oprogramowania uzytkowego do

opisu proceséw chemicznych i danych eksperymentalnych
K_BCh_UQ09 wykorzystujac nabytg wiedze, umiejetnosci
oraz réznorodne zrddta informacji naukowej samodzielnie
przygotowuje prace pisemne oraz wystgpienia ustne
K_BCh_K02 pracuje indywidualnie wykazujac inicjatywe i

samodzielno$¢ w dziataniach oraz efektywnie wspétdziata w

zespole, petnigc w nim rézne role

Definiuje zagadnienia chemiczne mozliwe do rozwigzania na drodze teoretycznej,
wyjasnia podejscie teoretyczne stosowane do rozwigzania konkretnych problemoéow
chemicznych, opisuje sposdb przygotowania danych oraz interpretacji wynikéw,
charakteryzuje metody obliczeniowe stosowane wspotczesnie do przewidywania
struktury i wlasciwosci fizykochemicznych molekut oraz badania mechanizmoéw
reakcji chemicznych.

Umiejetnosci

Klasyfikuje dowolny problem chemiczny pod katem mozliwosci jego rozwigzania na
drodze teoretycznej, ocenia wiasciwosci fizykochemiczne i spektralne molekut przy
uzyciu metod obliczeniowych, ocenia mechanizm i przebieg reakcji chemicznej na
podstawie wyznaczonych barier aktywacyjnych oraz parametrow
charakteryzujgcych szybko$¢ procesu

Kompetencje spoteczne (postawy)

Rozumie potrzebe dalszego ksztatcenia sig, zachowuje ostrozno$c¢ i krytycyzm w
wyrazaniu opinii, wykazuje otwarto$¢ na nowatorskie koncepcije.

Kontakt
piotr.skurski@ug.edu.pl
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