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modut
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Nazwisko osoby prowadzacej (os6b prowadzacych)

prof. dr hab. Jozef Liwo; prof. UG, dr hab. Cezary Czaplewski

Formy zajeé, sposoéb ich realizacji i przypisana im liczba godzin Liczba punktow ECTS
Formy zajec¢ 5
Wyktad, Cw. laboratoryjne zajecia 60 godz.
Sposéb realizacji zajec konsultacje 10 godz.
zajecia w sali dydaktycznej praca wiasna studenta 55 godz.
Liczba godzin RAZEM: 125 godz. - 5 ECTS
Cw. laboratoryjne: 30 godz., Wyktad: 30 godz.
Termin realizacji przedmiotu
2019/2020 letni
Status przedmiotu Jezyk wyktadowy
obowigzkowy polski
Metody dydaktyczne Forma i sposoéb zaliczenia oraz podstawowe kryteria oceny lub

wymagania egzaminacyjne

- Projektowanie doswiadczen Spos6b zaliczenia

- Wyktad z prezentacjg multimedialng
- Zaliczenie na ocene

- Egzamin
Formy zaliczenia

- wykonanie pracy zaliczeniowej - projekt lub prezentacja
- egzamin pisemny testowy
Podstawowe kryteria oceny
Cwiczenia laboratoryje: Wykonanie projektu (indywidualnie w grupach 2- 3 osobowych)
i przedstawienie go prowadzgcemu. Wyktady: zdanie egzaminu testowego ze

znajomosci zagadnien poruszanych na wyktadzie (50% lub wigcej maksymalnej liczby
punktow).

Sposéb weryfikacji zatozonych efektéw ksztatcenia

Sposob weryfikacji przyswojenia wiedzy:
Weryfikacja przez ocene rozwigzan zadawanych probleméw numerycznych w chemii oraz koncowy egzamin. (K_W05, K_WO06)

Sposob weryfikacji nabycia umiejetnosci:
Student projektuje, programuje i testuje odpowiedni algorytm (K_U02) w ramach projektéw indywidualnych badz zespotowych.

Okreslenie przedmiotow wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi

A. Wymagania formalne
Matematyka, Fizyka, Podstawy chemii, Chemia analityczna, Technologia Informacyjna, Programowanie |

B. Wymagania wstgpne
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Podstawy chemii i obliczen chemicznych i obliczeh w chemii analitycznej, podsawy analizy matematycznej i algebry liniowej, umiejetnos¢ pracy w
systemie UNIX, umiejetnos¢ programowania w jezyku C lub Fortran.
Cele ksztatcenia

» Zapoznanie studentéw z algorytmami numerycznymi majacymi zastosowanie w chemii.
» Przygotowanie studentéw do pisania wtasnych aplikacji numerycznych oraz do wykorzystywania w tym procesie istniejgcych bibliotek
numerycznych.

Tresci programowe

Algorytm i jego poprawno$¢. Btedy w obliczeniach numerycznych; lematy Wilkinsona. Wskaznik uwarunkowania zadania. Nadmiar (INF), niedomiar i
NaN. Interpolacja: schematy Lagrange'a i Newtona. Rézniczkowanie numeryczne. Catkowanie numeryczne: kwadratury Newtona-Cotesa i Gaussa.
Rozwigzywanie uktadéw réwnan liniowych: metody Gaussa, Gaussa-Jordana, Choleskiego, Householdera, QR. Rozwigzywanie zagadnienia
wilasnego: zastosowanie w chemii kwantowej. Roz-wigzywanie réwnan nieliniowych: metody Newtona, reguta falsi, siecznych, pegaza, bisekc;ji.
Rozwigzywanie uktadéw row-nan nieliniowych; przyktad: obliczanie stezen réwnowagowych w uktadach wielosktadnikowych. Minimalizacja lokalna
funkcji jednej i wielu zmiennych i jej zastosowanie w mechanice molekularnej. Zarys metod minimalizacji globalnej funkciji i jej zwigzek z
przewidywaniem struktur makromolekut, agregatéw molekularnych i krysztatéw. Algorytmy minimalizacji sum kwadratéw w analizie danych
pomiarowych: regresja liniowa oraz nieliniowa (metoda Newtona-Gaussa, Newtona i Levenberga-Marquardta): zastosowanie w wyznaczaniu statych
réwnowag. Statystyczna ocena dobroci dopasowania oraz obszaréw ufnosci wyznaczanych parametréw. Wyznaczanie parametréw z danych o
wysokim poziomie szumu albo niezupetnych: algorytmy najwigkszej entropii. Rozwigzywanie rownan rézniczkowych zwyczajnych: numeryczne
algorytmy kinetyki chemicznej oraz dynamiki molekularnej. Rozwigzywanie réwnan rézniczkowych czgstkowych: zastosowania w obliczaniu
krzywych cyklowoltamperometrycznych i polarograficzych oraz energii solwatacji makromolekut. Transformacja Fouriera i jej zastosowanie do
przetwarzana sygnatu w pomiarach spektroskopowych. Algorytmy analiza skupien. Algorytmy analizy czynnikowej i ich praktyczne zastosowania do
rozktadu widm absorpcyjnych i emisyjno-absorpcyjnych, QSAR, analizy konformacyjne;.

Wykaz literatury

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

Z. Fortuna, B. Macukow, J. Wasowski. Metody numeryczne, WNT, Warszawa

S. Brand, Analiza danych, PWN, Warszawa

B. Literatura uzupetniajgca

J. i M. Jankowscy, Przeglad metod i algorytméw numerycznych, WNT, Warszawa.
S. Brand, Analiza danych, PWN, Warszawa

J. Stoer. Wstep do metod numerycznych. PWN, Warszawa.

J. B. Czerminski, A. lwasiewicz i in.: Metody statystyczne w doswiadczalnictwie chemicznych. Wydawnictwo Naukowe PWN, Warszawa 1992.
C.R. Rao, Modele liniowe statystyki matematycznej, PWN, Warszawa.

G.A.F., Seber, C.J. Wild, Nonlinear regression, Wiley.

R.G. Brereton, Chemometrics, Wiley.

Kierunkowe efekty ksztatcenia Wiedza
K_WO05: operuje poszerzong wiedzg w zakresie studiowanej Student opisuje zagadnienia arytmetyki zmiennoprzecinkowej oraz wyjasnia
specjalnosci; przyczyny i implikacje btedéw zaokraglen. Definiuje pojecie algorytmu. Opisuje
K_WO06: stosuje matematyke w zakresie niezbednym do podstawowe algorytmy numeryczne stosowane do rozwiazywania réwnan i uktadéw
zrozumienia, opisu i modelowania proceséw chemicznych o réwnan liniowych i nieliniowych, minimalizacji funkcji celu oraz rozwigzywania
$rednim poziomie ztozonosci; zagadnienia poczatkowego i brzegowego dla réwnan rézniczkowych zwyczajnych i
K_U02: krytycznie ocenia wyniki przeprowadzanych czgstkowych. Student opisuje metody numeryczne majgce zastosowanie do danego
eksperymentéw, dokonywanych obserwaciji i obliczen zagadnienia chemii obliczeniowej lub chemometrii.
teoretycznych, a takze dyskutuje btedy; Umiejetnosci

Student definiuje i rozwigzuje problemy zwiazane ze specyfikg arytmetyki
zmiennoprzecinkowej, ktére pojawiaja sie w obliczaniach przy uzyciu dostgpnych
pakietéw chemii kwantowej, mechaniki i dynamiki molekularnej, chemometrii, itp.
Rozwigzuje problemy obliczeniowe poja-wiajace sie w chemii i dziedzinach
pokrewnych przy uzyciu bibliotek programéw dostgpnych w centrach
obliczeniowych lub sieci WWW. Projektuje w tym celu proste aplikacje numeryczne
z wykorzystaniem procedur wtasnych lub bibliotecznych.

Kompetencje spoteczne (postawy)

Student wyrabia w sobie umiejetno$¢ precyzyjnego i logicznego myslenia i
wnioskowania. Pozna-je zasady bezpiecznej, odpowiedzialnej i efektywnej pracy na
stacjach roboczych podtaczonych do sieci. Wyrabia w sobie odpowiedzialno$¢ za
konto osobiste na stacji roboczej oraz za bezpieczenstwo jej zasobow. Wyrabia w
sobie umiejetnos¢ pracy w zespole.
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