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Cel przedmiotu

Zapoznanie studentéw z algorytmami numerycznymi stosowanymi w chemii. Przygotowanie studentéw do
pisania wtasnych aplikacji numerycznych, z uwzglednieniem istniejacych bibliotek numerycznych.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[CHEMMUZ2_WO06] Stosuje
matematyke w zakresie
niezbednym do zrozumienia,
opisu i modelowania proceséw
chemicznych o srednim poziomie
ztozonosci.

Student opisuje problemy
arytmetyki zmiennoprzecinkowe;j
oraz wyjasnia przyczyny i skutki
zaokraglen
zmiennoprzecinkowych. Student
definiuje pojecie algorytmu,
opisuje podstawowe algorytmy
numeryczne stosowane w
rozwigzywaniu rownan i uktadéw
réwnan liniowych i nieliniowych,
minimalizacji funkciji celu
réwnan i uktadoéw réwnan
liniowych i nieliniowych,
minimalizacji funkgji celu oraz
rozwigzywania poczatkowych

i brzegowych odpowiednio dla
réwnan roézniczkowych
zwyczajnych i czastkowych.
Student opisuje metody
numeryczne, ktére moga byé
zastosowane do rozwigzania
danegoproblemu z zakresu chemii
obliczeniowej lub chemometrii.

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMUZ2_WO05] Operuje
pogtebiong wiedza w zakresie
studiowanej specjalnosci.

Student opisuje metody
numeryczne, ktére moga by¢
zastosowane do rozwigzania
danego problemu chemii
obliczeniowej lub chemometrii.

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMUZ2_KO06] W sposéb
Swiadomy i odpowiedzialny
podejmuje sie

realizacji zadan badawczych,
rozumiejac spoteczne aspekty
praktycznego zastosowania
zdobytej wiedzy i umiejetnosci
oraz zwigzang z tym
odpowiedzialnos¢.

Student rozwija umiejetnosci
doktadnego i logicznego myslenia
oraz wnioskowania.

Student uczy sie zasad
bezpiecznej, odpowiedzialnej i
wydajnej pracy z wykorzystaniem
stacji roboczych podtgczonych do
Internetu.

Student rozwija odpowiedzialno$¢
za swoje

osobiste konto na stacji roboczej.

[SK1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SK2] prezentacja/projekt/referat/
raport

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

Student rozwija umiejetnosci
doktadnego i logicznego myslenia
oraz wnioskowania.

Student uczy sie zasad
bezpiecznej, odpowiedzialnej i
wydajnej pracy z wykorzystaniem
stacji roboczych podtaczonych do
Internetu. Student rozwija
umiejetnosé pracy w zespole.

[SK1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SK2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[SK8] obserwacja samodzielnej
lub zespotowej pracy studenta

[CHEMMUZ2_U02] Krytycznie
ocenia wyniki przeprowadzanych
eksperymentéw, dokonywanych
obserwac;ji i obliczen
teoretycznych, a takze dyskutuje
btedy.

Student definiuje i rozwigzuje
problemy zwigzane ze specyfikg
arytmetyki zmiennoprzecinkowej,
ktére pojawiaja sie przy
korzystaniu z dostepnych
pakietéw chemii kwantowej,
mechaniki i dynamiki
molekularnej, chemometrii itp,
Student rozwigzuje problemy
obliczeniowe, ktére pojawiajg sie
w chemii i przedmiotach
pokrewnych podczas korzystania
z bibliotek oprogramowania
dostepnych w centrach
komputerowych, lub w Internecie.
Student projektuje w tym celu
proste aplikacje numeryczne
wykorzystujace procedury wtasne
lub biblioteczne.

[SU1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SUZ2] prezentacja/projekt/referat/

raport

[SUB] demonstracja umiejetnosci

praktycznych

[CHEMMU2_W01] Operuje
pogtebiong wiedzg na temat
spektroskopowych metod analizy
zwigzkéw chemicznych.

Student opisuje metody
numeryczne, ktére moga by¢
zastosowane do rozwigzania
danego

problemu z zakresu chemii
obliczeniowej lub chemometrii

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport
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Tresci przedmiotu

Algorytm i jego poprawno$¢. Btedy w obliczeniach numerycznych; lematy Wilkinsona. Numer warunku
problemu. Przepetnienie (INF), niedopetnienie, NaN.

Interpolacja: Schematy Lagrange'a i Newtona. Rozniczkowanie numeryczne. Catkowanie numeryczne:
kwadratury Newtona-Coatesa i Gaussa. Rozwigzywanie uktadéw réwnan liniowych: algorytmy Gaussa,
Gaussa-Jordana, Cholesky'ego, Householdera i QR. Rozwigzywanie probleméw wartosci wtasnych w
chemii kwantowej.

chemii kwantowej. Rozwigzywanie uktadow réwnan nieliniowych: algorytmy Newtona, regula falsi, secant,
Pegasus i bisection. Rozwigzywanie uktadéw réwnan nieliniowych réwnan nieliniowych; obliczanie stezen
réownowagowych w uktadach wielosktadnikowych jako przyktad. Lokalna minimalizacja funkcji w jednej i kilku
zmiennych

zmiennych w odniesieniu do analizy konformacyjnej z wykorzystaniem mechaniki molekularne;j.
Wprowadzenie do algorytméw optymalizacji globalnej i ich zwigzek z problemem z problemem znajdowania
najbardziej stabilnych struktur molekut i krysztatéw. Algorytmy najmniejszych kwadratéw w dopasowywaniu
modeli do danych eksperymentalnych: regresja liniowa i nieliniowa (regresja Newtona).regresja liniowa i
nieliniowa (metody Newtona-Gaussa, Newtona i Levenberga-Marquardta): zastosowanie w wyznaczaniu
statych réwnowagi. Statystyczna ocena dobroci dopasowania i pozioméw ufnosci wyznaczonych
parametrow. Okreslanie parametréw na podstawie lub niewystarczajacych danych: metoda maksymainej
entropii. Algorytm rozwigzywania réwnan rézniczkowych zwyczajnych: zastosowanie do kinetyki chemicznej
i dynamiki molekularnej. Algorytmy rozwigzywania réwnan rézniczkowych czgstkowych: zastosowania do
analizy elektrochemicznej (np. obliczanie profili woltamperometrii cyklicznej i polarografii) oraz do obliczania
elektrostatycznej energii solwatacji makroczasteczek. Transformacja Fouriera i jej zastosowanie do
przetwarzania widm IR i NMR. Algorytmy analizy skupien. Algorytmy analizy czynnikowej i ich zastosowanie
do dekompozycji widm UV,

QSAR i analizy konformacyjne;j.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Wprowadzenie do programowania w jezyku Python Podstawy rachunku rézniczkowego i algebry liniowe;j,
umiejetnos¢ korzystania z systemu operacyjnego LINUX.

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposoéb oceniania (sktadowe) Prég zaliczeniowy Sktadowa oceny koncowej

raporty z wykonania zadan 51.0% 100.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur Siegmund Brandt, Data Analysis - Statistical and Computational
Methods for Scientists and Engineers, Springer 2014

Extracurricular readings

Qingkai Kong, Timmy Siauw, Alexandre Bayen, Python Programming
and Numerical Methods

A Guide for Engineers and Scientists, Academic Press 2020

Uzupetniajaca lista lektur Python Programming for Arduino - Desai Pratik

Adresy eZasobdow

Adresy na platformie eNauczanie:

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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