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Rok studiow 2 Jezyk wyktadowy angielski
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|miQ i nazwisko Odpowiedzialny za przedmiot prof. dr hab. lwona Anusiewicz
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Formy Zané Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium |RAZEM
Liczba godzin zaje¢ (0.0 30.0 0.0 0.0 0.0 30
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0
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planem studiow
Liczba godzin pracy |30 5.0 15.0 50
studenta

Cel przedmiotu

Celem kursu jest nabycie wiedzy i umiejetnosci, jak zidentyfikowa¢ za pomocg obliczer chemii kwantowej
rézne rodzaje wigzan i odziatywan chemicznych.Nauka zastosowania metod obliczeniowych do analizy

wigzan chemicznych.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[CHEMMUZ2_KO01] Zna
ograniczenia wlasnej wiedzy,
rozumie koniecznos$¢ dalszego
ksztatcenia sie i potrafi inspirowaé
do tego inne osoby.

Student rozwija umiejetnosc
trafnego i logicznego myslenia
oraz wnioskowania. Uczy sie
zasad bezpiecznej,
odpowiedzialnej i efektywnej
pracy. Rozwija umiejetnosc pracy
w zespole.

[SK2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMU2_WO07] Dobiera
techniki eksperymentalne oraz
teoretyczne w zakresie
niezbednym do zrozumienia,
opisu i

modelowania procesow
chemicznych o $rednim stopniu
ztozonosci.

Student wie jak dobra¢
odpowiednie metody teoretyczne i
jak przeprowadzi¢ badanie danej
czgsteczki chemiczne;j.

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMU2_U02] Krytycznie
ocenia wyniki przeprowadzanych
eksperymentéw, dokonywanych
obserwaciji i obliczeh
teoretycznych, a takze dyskutuje
btedy.

Student posiada umiejetnosé
wizualizaciji i interpretacji wynikow
przeprowadzonych obliczen
teoretycznych.

[SU2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMU2_WO05] Operuje
pogtebiong wiedzg w zakresie
studiowanej specjalnosci.

Student wie jak okresli¢ stabilno$¢
ukfadéw molekularnych poprzez
charakterystyke najwazniejszych
oddziatywan odpowiedzialnych za
wigzanie.

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMU2_WO01] Operuje
pogtebiong wiedzg na temat
spektroskopowych metod analizy
zwigzkéw chemicznych.

Student definiuje typy wigzan i
oddziatywan chemicznych

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMU2_U04] Stosuje
zdobytg wiedze z chemii oraz
pokrewnych dyscyplin naukowych.

Student nabywa umiejetnos¢
oszacowywania stabilnosci
réznych uktadoéw molekularnych,
rozwija umiejetnos¢ wyboru
wiasciwej metody chemii
kwantowej do badania r6znego
typu wigzania chemicznego,

[SU2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMU2_W08] Wykazuje sie
pogtebiong znajomoscig
teoretycznych metod
obliczeniowych i informatycznych
stosowanych do rozwigzywania
problemow z chemii.

Student wie, jaka metode
teoretyczng wybra¢ do badania
wiasciwosci fizycznych dane;j
czgsteczki.

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

Tresci przedmiotu

Roézne rodzaje wigzan chemicznych: wigzania kowalencyjne, wigzania jonowe, sity miedzyczasteczkowe;
teoretyczne metody stosowane do identyfikacji wigzan chemicznych w strukturze molekularnej; wyznaczanie
wiasciwosci fizycznych (dtugosci wigzan, energia wigzan, rozktad tadunku, polaryzowalno$¢, momenty
dipolowe) zwigzanych z r6znymi rodzajami wigzan chemicznych/oddziatywan molekularnych; orbitale
molekularne wizualizacja i interpretacje; obliczanie i analiza orbitali NBO; wizualizacja orbitali NBO.
Obliczenia i analiza rzedéw wigzan Wiberga.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

podstawowa wiedza z zakresu chemii

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektéw uczenia sie

Sposo6b oceniania (sktadowe)

Prog zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

Kryteria oceny zgodne z
Regulaminem Studiow
Uniwersytetu Gdanskiego.
Gtéwnym kryterium oceny
sprawozdan sg prawidtowe
odpowiedzi na pytania zawarte w
instrukcji éwiczen.

51.0%

100.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

Atkins Molecules, P. Atkins, Cambridge University Press, 2003

Uzupetniajaca lista lektur

Handbook of Computational Chemistry, ed. J. Leszczynski, Springer,

Science+Business Media B.V. 2012

Adresy eZasobdéw

Adresy na platformie eNauczanie:

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Opisz za pomocag metody MP2 i bazy aug-cc-pVDZ strukture elektronowa czasteczki NaCl i jej anionu.

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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