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Nazwa przedmiotu: Metody obliczeniowe w chemii (WTCCXCSI-MO-2728Z)
Nazwa w jezyku polskim:
Nazwa w jez. angielskim:  Numerical methods in chemistry

Dane dotyczgce przedmiotu:
Jednostka oferujaca przedmiot: Wydziat Nowych Technologii i Chemii

Przedmiot dla jednostki: Wydziat Nowych Technologii i Chemii
Cykl dydaktyczny: Semestr zimowy 2027/2028
Koordynator przedmiotu cyklu: prof. dr hab. inz. Waldemar Trzcinski

Domysiny typ protokotu dla przedmiotu:

Zaliczenie na ocene

Jezyk wyktadowy:

polski

Skrécony opis:

Celem przedmiotu jest nauczenie studentéw rozwigzywania zadan i probleméw wystepujgcych w chemii za pomocg wtasnych programoéw
komputerowych i z wykorzystaniem pakietow obliczeniowych. W tym celu poznaja zasady algorytmizacji obliczen oraz podstawy platformy
obliczeniowej MatLab. Poznaja réwniez wybrane metody numeryczne.

Opis:

. Algorytmizacja obliczen. Definicja algorytmu, zapis algorytmu w postaci schematu blokowego. W/2 C/2

. Wprowadzenie do pakietu MatLab. Interfejs pakietu, pliki, tryby uzytkowania MatLaba, zmienne, operatory. W/2 C/2

. Edytor MatLaba, instrukcje sterujgce programem. W/2 C/2

. Wektoryzacja kodu, funkcje, wykresy i grafika W/2 C/2

. Uktady réwnan liniowych. W/1 C/1

. Interpolacja i aproksymacja Aproksymacja statej szybkosci reakc;ji i ciepta wtasciwego od temperatury. W/2 C/2

. Przyblizone rozwigzywanie rownan nieliniowych (metody siecznych i stycznych). Minimum funkciji jednej zmiennej. W/2 C/2

. Catkowanie numeryczne, rozwigzanie réwnania rézniczkowego zwyczajnego. W/2 C/1

. Kolokwium zaliczeniowe W/1

Literatura:

1. Z. Pakowski, M. Glebowski, Symulacja proceséw inzynierii chemicznej, Politechnika £6dzka, 2001

2. M. Stachurski, Metody numeryczne w MATLAB, MIKOM, 2003.

3. Anna Tatarczak, Programowanie w MATLAB, Innovatio Press, Lublin 2021.

4. B. Mrozek, Z. Mrozek, MATLAB i Simulink - poradnik uzytkownika, Helion, 2018.

uzupetniajgca:

1. Z. Fortuna, B. Macukow, J. Wasowski, Metody numeryczne, Politechnika Warszawska, 1993.

2. A. Szatkowski, J. Cichosz, Metody numeryczne - Podstawy teoretyczne, Wydawnictwo Politechnik Gdanskiej, 2002.

Efekty uczenia sie:

W2 - Opanowat wiedze umozliwiajaca wykorzystanie komercyjnych pakietéw oprogramowania do prostych obliczen chemicznych, K_W09
W3 - Zna modele i zasady modelowania proceséw chemicznych, K_W11

U1 - Potrafi opisa¢ matematycznie problem z zakresu inzynierii i technologii chemicznej, dobra¢ odpowiednie metody numeryczne i
zbudowac algorytm rozwigzania problemu, K_U08

U2 - Potrafi krytycznie ocenic istniejace rozwigzania z zakresu chemii wykorzystujac modelowanie numeryczne, K_U13

U3 - Potrafi planowac¢ i organizowaé prace indywidualng oraz w zespole, K_U15

K1 - Ma $wiadomos¢ poziomu swej wiedzy i umiejetno$ci oraz potrafi okresli¢ kierunki dalszego uczenia sie i efektywnie realizowac
proces

samoksztatcenia, K_KO01

K2 - Umie zaplanowac realizacje zadan oraz witasciwie okreéli¢ priorytety stuzace ich realizacji, K K02

Metody i kryteria oceniania:

Przedmiot zaliczany jest na podstawie wynikéw z kolokwium i zaliczenia ¢wiczen.

Cwiczenia z wykorzystaniem komputeréw zaliczane sa na podstawie obecnosci oraz sprawozdan z wykonanych zadan.

Efekty W1, W2, W3 i K1 weryfikowane sg podczas kolokwium koricowego.

Efekty U1, U2, U3 i K2 sprawdzane sa w trakcie realizacji éwiczen.
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Forma zajec liczba godzin/rygor
W 16/+ C 14/+

Autor
prof dr hab. inz. Waldemar Trzcinski

Bilans ECTS

1. Udziat w wyktadach / 16

2. Samodzielne studiowanie tematyki wyktadow / 6

3. Udziat w ¢wiczeniach / 14

4. Samodzielne przygotowanie sie do ¢wiczen / 10

5. Przygotowanie do zaliczenia wyktadéw / 14
Sumaryczne obcigzenie pracg studenta: 60 /2 ECTS
Zajecia z udziatem nauczycieli: 1. + 3. =30/ 1 ECTS
Zajecia powigzane z dziatalnoscig naukowa: 60 /2 ECTS

Dane dotyczgce przedmiotu cyklu:
Domysiny typ protokotu dla przedmiotu cyklu:
Zaliczenie na ocene
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