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Skrécony opis:

Wprowadzenie do chemii obliczeniowej. Metody obliczeniowe bazujgce na mechanice molekularnej i kwantowej. Elementy dynamiki
molekularnej. Wykorzystanie wybranego oprogramowania do obliczania geometrii i energii czasteczek, réwnowag i kinetyki reakgc;ji
chemicznych. Obliczanie wielkos$ci spektroskopowych czasteczek.

Opis:

1. Wprowadzenie do obliczerh molekularnych: metody oparte o mechanike molekularng i mechanike kwantowa. 4 godz.

2. Oprogramowanie wykorzystywane do obliczern molekularnych. 2 godz.

3. Wyznaczanie minimum energii potencjalnej czgsteczek — aspekty obliczeniowe. 2 godz.

4. Wyznaczanie whasciwosci fizykochemicznych czasteczek. 4 godz.

5. Modelowanie konformeréw z wykorzystaniem dynamiki molekularnej. Usrednianie Boltzmanna 2 godz.

6. Modelowanie reakcji chemicznych:

— identyfikowanie substratow, produktow i stanéw przejsciowych oraz wyznaczanie ich energii, 4 godz.

— procedury wyznaczania $ciezek reakcji. 2 godz.

7. Modelowanie obecnosci rozpuszczalnika. 2 godz.

8. Obliczanie funkcji termodynamicznych i ich wykorzystanie do wyznaczania statych réwnowag i statych szybkosci reakcji. 4 godz.
9. Obliczenia spektroskopowe NMR, IR i UV-Vis. 2 godz.

10. Modelowanie krysztatéw i innych struktur regularnych. 2 godz.
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Wydawnictwo Naukowe UMC, Torun 2014
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Efekty uczenia sie:

W1 - Zna wspoitczesne poglady na budowe i wtasciwosci zwigzkéw chemicznych - K_WO02.

W?2 - Zna wybrane programy komputerowe do modelowania molekularnego czasteczek i ich uktadéw oraz rozumie podstawy metod
obliczeniowych w nich wykorzystywanych - K_WO05

W3 - Zna i rozumie podstawowe pojecia i zasady z zakresu ochrony prawa autorskiego oraz koniecznos¢ zarzadzania zasobami
wihasnosci intelektualnej - K_W14

U1 - Potrafi wykorzysta¢ wiedze informatyczng i chemiczng do stosowania profesjonalnego oprogramowania w analizie wynikéw i
prowadzeniu symulacji zwigzanych z problemami chemicznymi - K_UO06.

U2 - Potrafi korzysta¢ z komercyjnych pakietow chemicznych oraz baz informacji naukowej - K_U06

U3 - Potrafi w sposo6b krytyczny oceni¢ i interpretowac wyniki eksperymentéw i obliczen teoretycznych, a takze oceni¢ doktadnosé
uzyskanych wynikéw - K_UQ7.

U4 - Posiada pogtebiong umiejetnosc przygotowania prac pisemnych i ustnych z zakresu obliczen chemicznych z wykorzystaniem
opracowan polsko- i obcojezycznych, a takze wlasnych obserwacji i przemyslen - K_U08.

U5 - Potrafi wspétdziata¢ z innymi osobami w ramach prac zespotowych i podejmowac wiodaca role w zespotach - K U13.

Metody i kryteria oceniania:

Przedmiot zaliczany jest na podstawie egzaminu.

Egzamin jest przeprowadzany w formie pisemne;j.

Warunkiem dopuszczenia do egzaminu jest zaliczenie ¢wiczen laboratoryjnych.

Warunkiem koniecznym uzyskania oceny pozytywnej z przedmiotu jest wykazanie sie wiedzg oraz umiejetnosciami wymienionymi w
efektach ksztatcenia, ktére sprawdzane sa na laboratoriach (na podstawie biezacej pracy studenta i sprawozdan) oraz egzaminie.

Ocene bardzo dobrg otrzymuje student, ktory posiadt wiedze, umiejetnosci i kompetencije przewidziane efektami uczenia w stopniu bardzo
dobrym, a ponadto wykazuje zainteresowanie przedmiotem, w sposéb twérczy podchodzi do powierzonych zadan i wykazuje sie
samodzielnos$cig w zdobywaniu wiedzy. Wykazuje sie wytrwatoscia i samodzielno$cig w pokonywaniu trudnos$ci oraz systematycznoscia
pracy.

Ocene dobrg otrzymuje student, ktéry posiadt wiedze i umiejetnosci przewidziane efektami uczenia w stopniu dobrym. Potrafi rozwigzywac
zadania i problemy o Srednim stopniu trudnosci.

Ocene dostateczng otrzymuje student, ktéry posiadt wiedze i umiejetnosci przewidziane efektami uczenia w stopniu dostatecznym.
Samodzielnie rozwigzuje zadania i problemy o niskim stopniu trudnosci. W jego wiedzy i umiejetnosciach zauwazalne sa luki, ktére potrafi
jednak uzupetni¢ pod kierunkiem nauczyciela.

Ocene niedostateczng otrzymuje student, ktéry nie posiadt wiedzy, umiejetnosci i kompetencji w zakresie koniecznych wymagan.

Na koricowg ocene z ¢wiczen laboratoryjnych skladajg sie oceny ze sprawozdan oraz aktywnos¢ studenta w trakcie zajec.

Na koncowa ocene z przedmiotu sktada sie ocena z egzaminu z uzwzglednieniem oceny z ¢wiczen laboratoryjnych oraz zaangazowanie i
sposob podejscia studenta do nauki.
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Forma studiow
stacjonarne

Rodzaj studiéw
Il stopnia

Rodzaj przedmiotu
obowigzkowy

Przedmioty wprowadzajace

Chemia teoretyczna
Chemia ogélna i nieorganiczna
Chemia organiczna

Programy

semestr Il

kierunek Chemia i analiza materiatow niebezpiecznych
specjalnosci:

1. Materialy wysokoenergetyczne

2. Materiaty specjalnego przeznaczenia

Forma zaje¢ liczba godzin/rygor

wyktady 8 godz. - egzamin
éwiczenia 22 godz. - zaliczenie na ocene
razem 30 godz.

Autor
dr inz. Krzysztof Jasek
Bilans ECTS

Aktywnos¢ / obcigzenie studenta w godz.

1. Udziat w wyktadach / 8

2. Samodzielne studiowanie tematyki wyktadéw / 10

3. Udziat w laboratoriach / 22

4. Samodzielne przygotowanie sie do laboratoriéw / 10
5. Przygotowanie do egzaminu / 8

6. Udziat w egzaminie / 2

Sumaryczne obcigzenie pracg studenta: 60 / 2 ECTS
Zajecia z udziatem nauczycieli: 30 / 1,2 ECTS

Zajecia powigzane z dziatalnoscig naukowa: 60 / 2 ECTS

Dane dotyczace przedmiotu cyklu:

Domysiny typ protokotu dla przedmiotu cyklu:
Egzamin
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