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Nazwa jednostki prowadzacej przedmiot

Katedra Chemii Teoretycznej

Studia
wydziat kierunek poziom| drugiego stopnia
Wydziat Chemii Chemia formal| stacjonarne
modut

. o chemia obliczeniowa
specjalnosciowy

specjalizacja| wszystkie

Nazwisko osoby prowadzacej (os6b prowadzacych)

prof. UG, dr hab. Cezary Czaplewski; dr Magdalena Slusarz; dr Artur Gietdon; prof. dr hab. Jézef Liwo

Formy zajeé, sposoéb ich realizacji i przypisana im liczba godzin Liczba punktow ECTS
Formy zajec¢ 7
Wyktad, Cw. laboratoryjne zajecia 45 godz.
Sposéb realizacji zajec konsultacje 15 godz.
zajecia w sali dydaktycznej praca wtasna studenta 115 godz.
Liczba godzin RAZEM: 175 gOdZ. -7 ECTS
Cw. laboratoryjne: 30 godz., Wyktad: 15 godz.

Termin realizacji przedmiotu

2020/2021 zimowy

Status przedmiotu Jezyk wyktadowy
obowigzkowy polski
Metody dydaktyczne Forma i sposoéb zaliczenia oraz podstawowe kryteria oceny lub

wymagania egzaminacyjne

- Wykonywanie doswiadczen Spos6b zaliczenia

- Wyktad z prezentacjg multimedialng
- Zaliczenie na ocene

- Egzamin
Formy zaliczenia

- egzamin pisemny testowy
- ustalenie oceny zaliczeniowej na podstawie ocen czgstkowych
otrzymywanych w trakcie trwania semestru
Podstawowe kryteria oceny

Cwiczenia laboratoryjne: $rednia arytmetyczna ocen czastkowych otrzymywanych w
trakcie trwania semestru za pisemne sprawozdania z wykonanych ¢wiczen
laboratoryjnych, gtéwnym kryterium oceny sprawozdan sg prawidtowe odpowiedzi na
pytania zawarte w instrukcji do ¢wiczen. Wyktady: zdanie egzaminu testowego ze
znajomosci zagadnien poruszanych na wykfadzie (50% lub wiecej maksymalnej liczby
punktow).

Sposéb weryfikacji zatozonych efektow ksztatcenia

Sposoéb weryfikacji przyswojenia wiedzy:
Poziom przyswojenia wiedzy przez studenta jset weryfikowany na egzaminie zaliczajagcym przedmiot (K_W05, K_W07)

Sposoéb weryfikacji nabycia umiejetnosci:
Nabycie przez studenta umiejetnosci jest weryfikowane w czasie egzaminu zaliczajgcego przedmiot oraz poprzez obserwacje na zajeciach (K_UO01,
K_U02, K_U04)

Sposoéb weryfikacji nabrania kompetencji spotecznych:
Ocena aktywnosci studenta na zajeciach i konsultacjach, podejmowania dyskusji, samodzielno$ci i pracy w grupie. (K_K01)
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Okreslenie przedmiotow wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi

A. Wymagania formalne
Technologia Informacyjna, Chemia teoretyczna

B. Wymagania wstepne
umiejetnos$¢ pracy w systemie Unix, umiejetnos$¢ opisu geometrii czgsteczek chemicznych, znajomo$¢ podstaw mechaniki statystycznej

Cele ksztatcenia

Praktyczne zapoznanie studentow z technikami i narzedziami chemii obliczeniowej wykorzystywanymi w modelowania molekularnym.
Przygotowanie studentéw do wyboru wtasciwych metod chemii obliczeniowej w zaleznosci od badanego uktadu.

Tresci programowe

Wizualizacja czasteczek chemicznych. Mechanika molekularna, okreslanie struktury oraz zmian konformacyjnych czasteczek chemicznych.
Empiryczne pola sitowych i ich zastosowanie w analizie konformacyjnej. Zastosowanie metod ab initio i pétempirycznych. Bazy funkcyjne stosowane
w obliczeniach ab initio. Orbitale kanoniczne i zlokalizowane. Granice doktadnosci przyblizenia jednoelekironowego, energia korelacji elektronowe;.
Metody wychodzace poza przyblizenie jednoelektronowe. Btad superpozycji bazy (BSSE) w obliczeniach energii oddziatywan
miedzyczgsteczkowych. Termodynamika i kinetyka reakcji chemicznych na gruncie chemii kwantowej. Podstawy metod symulacji komputerowych:
Monte Carlo i dynamika molekularna. Parametryzacja empirycznych pdl sitowych stosowanych w mechanice i dynamice molekularnej. Modelowanie
makroczgsteczek - DNA, RNA, biatka.

Wykaz literatury

Podstawy symulacji komputerowych w fizyce, Heermann Dieter W., WNT 1997
Rozdziat 13. Komputery w chemii medycznej z Chemia medyczna. Podstawowe zagadnienia, Graham Baker,
Graham L. Patrick, WNT 2003

Kierunkowe efekty ksztatcenia Wiedza
K_WO05: operuje poszerzong wiedzg w zakresie studiowanej Student nazywa i opisuje podstawowe metody modelowania molekularnego oraz
specjalnosci; podstawowe bazy funkcyjne stosowane w obliczeniach ab initio. Rozréznia metody
K_WO07: dobiera techniki eksperymentalne oraz teoretyczne chemii kwantowej od metod mechaniki molekularnej oraz deterministyczne i
w zakresie niezbednym do zrozumienia, opisu i stochastyczne metody symulacji komputerowych. Charakteryzuje przyblizenia
modelowania proceséw chemicznych o srednim stopniu wykorzystane w metodach chemii kwantowej oraz empiryczne pola sitowe.
ztozonosci; Rozréznia orbitale naturalne i zlokalizowane. Definiuje btad superpozycji bazy.
K_UO01: planuje i realizuje eksperymenty chemiczne o Umiejetnosci

Srednim stopniu ztozonosci;

K_U02: krytycznie ocenia wyniki przeprowadzanych
eksperymentow, dokonywanych obserwaciji i obliczen
teoretycznych, a takze dyskutuje btedy;

K_U04: stosuje zdobytg wiedze z chemii oraz pokrewnych
dyscyplin naukowych;

K_KO01: zna ograniczenia wtasnej wiedzy, rozumie
koniecznos¢ dalszego ksztatcenia sig i potrafi inspirowaé do
tego inne osoby;

Student klasyfikuje metody modelowania molekularnego stuzace do okreslenia
struktury, charakterystyk spektralnych, wtasciwosci zwigzkéw chemicznych w
réznych stanach skupienia i wybiera odpowiednig metode chemii obliczeniowej do
wspomozenia pracy eksperymentalnej. Prowadzi obliczenia i symulacje
komputerowe w wybranych programach chemii obliczeniowej, analizuje wyniki
symulacji komputerowych, poréwnuje wyniki obliczeh z warto$ciami
eksperymentalnymi.

Kompetencje spoteczne (postawy)

Student wyrabia w sobie umiejetno$¢ precyzyjnego i logicznego wnioskowania.
Poznaje zasady bezpiecznej, odpowiedzialnej i efektywnej pracy na komputerach
podtaczonych do sieci. Wykazuje odpowiedzialno$¢ za konto osobiste w
wielodostepnym systemie komputerowym oraz za bezpieczenstwo jego zasobdw.
Pracuje samodzielnie.

Kontakt

cezary.czaplewski@ug.edu.pl
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