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Nazwa i kod przedmiotu

Komputer zamiast probéwki (Cw. laboratoryjne), PG_00080800

Kierunek studiow

Biznes chemiczny (O)

Data rozpoczecia studiéw

pazdziernik 2024 r.

Rok akademicki realizaciji
przedmiotu

2026/2027

Poziom ksztatcenia I stopnia - inzynierskie Grupa zaje¢ Grupa zaje¢ fakultatywnych
Forma studiow stacjonarne Sposdb realizacji na uczelni
Rok studiow 3 Jezyk wykitadowy polski
Polski
Semestr studiow 5 Liczba punktow ECTS 2.0
Profil ksztatcenia ogolnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie
Jednostka prowadzaca Rektor -> Wydziat Chemii -> Katedra Chemii Teoretycznej
Imie i nazwisko Odpowiedzialny za przedmiot prof. dr hab. Piotr Skurski
wyktadowcy (wyktadowcow) | Prowadzacy zajecia z przedmiotu
Formy Zajeé Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium [RAZEM
Liczba godzin zaje¢ (0.0 0.0 30.0 0.0 0.0 30
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtosc¢: 0.0
Aktywnog(; studenta Aktywnos¢ studenta |Udziat w zajeciach. Udziat w . Praca wlasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznyp'h, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |30 5.0 15.0 50
studenta

Cel przedmiotu

Zaznajomienie studentéw z mozliwosciami rozwigzywania konkretnych zagadnier chemicznych przy uzyciu
komputera i wspoétczesnych programéw obliczeniowych
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[BCHINZ_U04] W toku realizacii
zadan inzynierskich stosuje
metody statystyczne, techniki
informatyczne oraz wykorzystuje
pakiety oprogramowania
uzytkowego do opisu procesow
chemicznych i danych
eksperymentalnych.

Podczas wykonywania zadan
zaliczeniowych student prowadzi
obliczenia stosujgc metody i
techniki rachunkowe chemii
kwantowej

[SU5] realizacja zadania
problemowego

[BCHINZ_WO03] Opisuje w
zaawansowanym stopniu techniki
matematyki wyzszej oraz
narzedzia informatyczne
niezbedne do opisu oraz
modelowania zjawisk
chemicznych i proceséw
technologicznych.

Student rozwigzuje zadania
zwigzane z metodami
obliczeniowymi chemii kwantowe;.

[SW1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SW5] realizacja zadania
problemowego

[BCHINZ_WO04] Opisuje role
eksperymentu i symulacji
komputerowych w procesie
projektowania zagadnien
inzynierskich.

Student wskazuje i wybiera
wiasciwe algorytmy i programy
umozliwiajgce wykonanie obliczen
i rozwigzanie problemu.

[SW1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SW5] realizacja zadania
problemowego

[BCHINZ_U09] Wykorzystujgc
nabytg wiedze, umiejetnosci oraz
réznorodne zrodfa informacii
naukowej samodzielnie
przygotowuje prace pisemne oraz
wystgpienia ustne.

Student dokonuje samodzielnej
interpretacji wynikéw w oparciu o
wiasng wiedze

[SU1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SU5] realizacja zadania
problemowego

[BCHINZ_KO02] Pracuje
indywidualnie wykazujac
inicjatywe i samodzielno$¢ w
dziataniach oraz efektywnie
wspotdziata w zespole, petnigc w

nim rézne role.

Student pracuje w zespole; jest
kolezenski, szanuje zwierzchnika i
kolegow.

[SK1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

Tresci przedmiotu

Przygotowanie danych wejsciowych do obliczeh chemicznych oraz liczbowa i graficzna inter-pretacja
wynikéw, okreslanieprzestrzennej struktury molekut, uzyskiwanie spektralnych charakterystyk molekut (sy-
mulacja widm IR, NMR, UV), wyznaczanie charakterystyk fizykochemicznych (entalpia, entalpia swobodna,
entropia, ciepto wtasciwe, moment dipolowy i kwadrupolowy, polaryzowalno$¢ i hiperpolaryzowalnosc),
modelowanie reakcji chemicznych (badanie mechanizmu, wyznaczanie barier aktywacyjnych, okreslanie
szybkosci reakcji).Umiejetnosci jakie powinien posigs¢ Doktorant po wystuchaniu oferowanego wyktadu:
Wiedza ogodlna zakresu zagadnieh chemicznych mozliwych do rozwigzania na drodze teoretycznej,
wiadomosci umozliwiajgce teoretyczne przewidywanie struk-tury oraz fizykochemicznych wtasciwosci
dowolnych molekut, umiejetno$¢ doboru metody teoretycznej do badania konkret-nego zagadnienia
chemicznego, wiedza o doborze programu obliczeniowego oraz podstawach obstugi tego typu programow,
umiejetnos¢ poprawnej interpretacji wynikow uzyskiwanych przy uzyciu metod obliczeniowych.Umiejetnosci
jakie powinien posigs¢ Doktorant po wykonaniu oferowanych ¢wiczen: wiedza dotyczgca przygotowania
danych do pakietéw obliczeniowych, umiejetno$¢ samodzielnego wykonania obliczen majgcych na celu
okreslenie struktury dowolnej molekuty, symulacji widm IR, NMR i UV, wyznaczenie momentu dipolowego i
kwadrupolowego, polaryzowalnosci, hiperpola-ryzowalnosci, wartosci funkcji termodynamicznych,
umiejetnos¢ samodzielnego modelowania mechanizmu reakcji chemicz-nej na drodze wyznaczania
struktury stanéw przejsciowych i produktéwposrednich, okreslania barier kinetycznych i termody-namicznych
oraz obliczania statej szybkosci procesu.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Umiejetnos¢ obstugi komputera PC na poziomie podstawowym.

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektéw uczenia sie

Sposéb oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

Aktywnosé podczas zajec

51.0%

25.0%

Sprawozdania z wykonanych
zadan

51.0%

75.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

Molekularna mechanika kwantowa (P. Atkins, R. Friedman)

Uzupetniajaca lista lektur

Idee chemii kwantowej (L. Piela)

Adresy eZasobdéw

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Zaproponowac $ciezke postepowania zmierzajgcego do wyznaczenia potencjatu jonizacji i powinowactwa
elektronowego dla danej czgsteczki (przy uzyciu dowolnej metody obliczeniowej chemii kwantowej).

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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