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Wyktad dyplomowy - Rozmowy o strukturze molekut: od chmur 13.3.0470
elektronowych do makroczgsteczek biologicznych

Nazwa jednostki prowadzacej przedmiot

Katedra Chemii Teoretycznej
Studia

wydziat kierunek poziom| pierwszego stopnia
Wydziat Chemii Chemia forma| stacjonarne
modut| chemia biomedyczna, chemia kosmetykow, analityka i diagnostyka
specjalnosciowy| chemiczna, chemia Zywnosci
specjalizacja| wszystkie

Nazwisko osoby prowadzacej (os6b prowadzacych)

prof. UG, dr hab. Iwona Anusiewicz

Formy zajec¢, sposob ich realizacji i przypisana im liczba godzin Liczba punktow ECTS
Formy zajec¢ 2
Wykfad zajecia 30 godz.
Sposob realizacji zaje¢ konsultacje 5 godz.
zajecia w sali dydaktycznej praca wtasna studenta 15 godz.
Wyktad: 30 godz.
Termin realizacji przedmiotu
2022/2023 letni
Status przedmiotu Jezyk wyktadowy
obowigzkowy polski
Metody dydaktyczne Forma i sposéb zaliczenia oraz podstawowe kryteria oceny lub

wymagania egzaminacyjne
Sposob zaliczenia

Zaliczenie na ocene
Formy zaliczenia

kolokwium
Podstawowe kryteria oceny

Uzyskanie wymaganej (51%, zgodnie z Regulaminem Studiéw) suma-rycznej liczby
punktow z kolokwiéw pisemnych.

Sposéb weryfikacji zatozonych efektéw ksztatcenia

Sposéb weryfikacji przyswojenia wiedzy:

Student rozwigzuje zadania, zwigzane z wiasciwosciami pierwiastkéw i zwigzkéw chemicznych oraz ich analizg (K_W02); w testach wskazuje

zwigzek pomiedzy strukturg substancji chemicznych a ich wiasciwosciami (K_WO03).

Sposéb weryfikacji nabycia umiejetnosci:

Podczas rozwigzywania zadan obliczeniowych oraz problemoéw praktycznych, student stosuje dotychczas zdobytg wiedze z zakresu chemii, przedstawia
prezentacje/wypowiedz na zadany temat, dotyczacy chemii obliczeniowej (K_U08).

Sposob weryfikacji nabrania kompetencji spotecznych:

Podczas opracowywania wynikéw badan oraz probleméw teoretycznych, student potrafi wskaza¢ braki w swojej wiedzy i uzupetni¢ je, wyszukujac i
cytujac literature przedmiotu (K_KO01)

Okreslenie przedmiotow wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi

A. Wymagania formalne
(przedmioty, ktérych wczesniejsze zaliczenie jest niezbedne): matematyka, fizyka, chemia kwantowa

B. Wymagania wstgpne
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Wyktad dyplomowy - Rozmowy o strukturze molekut: od chmur elektronowych do makro

elementarna znajomos¢ algebry liniowej, rachunku rézniczkowego i catkowego
Cele ksztatcenia

Przedstawienie studentom wybranych metod ab initio i dynamiki molekularnej w badaniu podstawowych probleméw chemicznych;
Zaznajomienie studentéw z wspotczesnymi zastosowaniami chemii kwantowe;j.
Tresci programowe

Problematyka wyktadu: Wybrane metody pétempiryczne i ab initio w badaniu podstawowych probleméw chemicznych. Jednoelektronowe bazy
funkcyjne. Korelacja elektronowa. Badanie mechanizméw reakcji. Przy-ktady wspoétczesnych zastosowan chemii kwantowej. Struktury peptydéw i
biatek. Wstep do modelowania molekularnego - od eksperymentu do struktury przest-rzen-nej biatek.

Wykaz literatury

A. Literatura wymagana do ostatecznego zaliczenia zaje¢ (zdania egzaminu):
Lucjan Piela ,Idee chemii kwantowej”
P.W. Atkins ,Molekularna mechanika kwantowa”

Kierunkowe efekty ksztatcenia Wiedza
K_WO02 opisuje wtasciwosci pierwiastkow i najwazniejszych opisuje podstawowe wtasciwosci fizyczne najwazniejszych zwigzkéw chemicznych;
zwigzkéw chemicznych, wymienia metody ich otrzymywania wymienia najwazneijsze metody chemii obliczeniowej; wymienia pdostawoe bazy
oraz sposoby analizy; funkcyjne stosowane w obliczeniach chemicznych; wyjasnia zaleznosci pomiedzy
K_WO03 wyjasnia zaleznosci pomigdzy strukturg materii a jej strukturg materii a jej obserwowanymi wtas¢iwosciami.

obserwowanymi wtasciwosciami;

K_UO08 przedstawia w sposéb przystepny, jezykiem
naukowym typowym dla nauk chemicznych podstawowe Umiejetnosci
fakty z chemii;

K_KO01 identyfikuje poziom swojej wiedzy i umiejetnosci,
potrzebe ciagtego doksztatcania sig oraz rozwoju

planuje wiasciwy dobér metody obliczeniowej w przypadku réznych czasteczek
chemicznych.

osobistego;
Kompetencje spoteczne (postawy)
rozumie potrzebe dalszego ksztatcenia sie, zachowuje ostroznos$¢ i krytycyzm w
wyrazaniu opinii, wykazuje otwarto$¢ na nowatorskie koncepcije
Kontakt

iwona.anusiewicz@ug.edu.pl
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