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Poziom ksztatcenia Il stopnia Grupa zaje¢ Grupa zaje¢ obowigzkowych z
zakresu kierunku studiow
Forma studiéw stacjonarne Sposab realizacji na uczelni
Rok studiow 1 Jezyk wyktadowy angielski
Angielski
Semestr studiow 1 Liczba punktow ECTS 1.0
Profil ksztatcenia ogdlnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie

Jednostka prowadzaca

Wydziat Chemii -> Katedra Chemii i

Radiochemii Srodowiska -> Pracownia Chemoinformatyki Srodowiska

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcdw)

Odpowiedzialny za przedmiot

prof. dr hab. Tomasz Puzyn

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

prof. dr hab. Tomasz Puzyn
dr hab. Rafat Slusarz
dr Lidia Chomicz-Manka

dr Jakub Brzeski

Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium |RAZEM
Liczba godzin zaje¢ |10.0 0.0 0.0 0.0 0.0 10
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtosc¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta Aktywnosc¢ studenta |Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |10 2.0 13.0 25
studenta

Cel przedmiotu

Celem przedmiotu jest wprowadzenie studenta w $wiat chemii cyfrowej:

*  0golne pokazanie gléwnych metod z podziatem na (i) metody wywodzace sig z fizyki (klasycznej i
kwantowej) oraz (ii) metody oparte na danych.;
*  pokazanie obszaréw zastosowania obydwu grup metod do projektowania nowych zwigzkéw

chemicznych i materiatow.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[CHEMMUZ2_U03] Wyszukuje
potrzebne informacje w literaturze
fachowej, bazach danych i innych
zrodtach, wymienia

podstawowe czasopisma
naukowe z chemii.

Student potrafi odnalez¢
niezbedne informacje w literaturze
specjalistycznej, bazach danych i
innych zrodtach, a takze orientuje
sie w liscie najwazniejszych
czasopism naukowych.

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

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

modelowania procesow
chemicznych o $rednim stopniu
ztozono$ci.

Student potrafi dokonaé wyboru
odpowiednich technik
eksperymentalnych i
teoretycznych niezbednych do
dokonania opisu i modelowania

ztozonych proceséw chemicznych.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

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

Student jest $wiadomy zakresu
wiasnej wiedzy i rozumie potrzebe
dalszego ksztatcenia sie.

[SK1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[CHEMMUZ2_WO04] Stosuje nabytg
wiedze do pogtebionego opisu
wiasciwosci potaczen
chemicznych, metody ich

syntezy oraz analizy.

Student stosuje nabyta wiedze do
opisu wiasciwosci zwigzkow
chemicznych, metod ich syntezy i
analizy.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[SW1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[CHEMMU2_W11] Wykazuje sie
pogtebiong wiedzg na temat
aktualnych kierunkéw rozwoju
chemii jako nauki oraz
najnowszych odkry¢ w tej
dziedzinie.

Student wykazuje szeroka wiedze
dotyczaca aktualnych kierunkow
badan w zakresie chemii i
najnowszych osiggnie¢ w tej
dziedzinie.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[SW1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[CHEMMUZ2_U06] Prezentuje w
sposaéb przystepny wyniki odkry¢
naukowych z chemii i dyscyplin
pokrewnych.

Student potrafi zaprezentowac
wyniki i osiggnigcia w zakresie
chemii i dyscyplin pokrewnych

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEMMUZ2_U04] Stosuje
zdobytg wiedze z chemii oraz
pokrewnych dyscyplin naukowych.

Student stosuje zdobytg wiedze w
obszarze chemii i dyscyplinach
pokrewnych

[SU1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEMMU2_W09] Klasyfikuje
specjalistyczne narzedzia
informatyczne wykorzystywane w
ocenie statystycznej wynikéw

eksperymentu.

Student posiada umiejetnosc¢
klasyfikacji specjalistycznych
narzedzi IT uzywanych w
statystycznym opracowaniu
wynikéw eksperymentalnych

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

Tresci przedmiotu

Przeglad najwazniejszych aspektéw chemii cyfrowej, z uwzglednieniem dokonanych w ostatnim czasie
postepow w obszarach chemii materiatowej, modelowaniu molekularnym, sztucznej inteligencji, uczeniu
maszynowym, ktére sg wykorzystywane na uczelniach badawczych i w przemysle do projektowania i
syntezy zaawansowanych materiatow.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Wiedza w zakresie podstaw chemii i fizyki

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposéb oceniania (sktadowe)

Prog zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

Egzamin pisemny w formie testu

51.0%

100.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

J. D. Lee Concise inorganic chemistry

L. Jones, P. Atkins Chemical principle

S. D. Brown, R. Tauler, B. Walczak (ed): Comprehensive
chemometrics: Chemical and biochemical data analysis. Amsterdam:

Elsevier, 2009

R. Kramer: Chemometric techniques for quantitative analysis. New

York: Marcel Dekker, Inc, 2005

Molecular Modelling: Principles and Applications, Andrew Leach,

Prentice Hall 2001

Ideas of quantum chemistry, Lucjan Piela, Elsevier 2006
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Uzupetniajaca lista lektur

L. Pauling General chemistry

J. Leszczynski, A. Kaczmarek-Kedziera, T. Puzyn, M. G. Papadopulos,
H. Reis, M. Shukla (ed): Handbook of Computational Chemistry (2nd
Edition). Springer 2016. Volume 5: Chemoinformatics, Puzyn T (ed.).

T. Puzyn, J. Leszczynski, M. T. D. Cronin (ed): Recent Advances in
QSAR Studies: Methods and Applications. Springer 2010. ISBN:
978-1-4020- 9782-9.

K. Roy, S. Kar, R. Narayan Das (ed): A Primer on QSAR/QSPR
Modeling - Fundamental Concepts. Springer 2015. ISBN:
978-3-319-17281-1.

Adresy eZasobdw

Adresy na platformie eNauczanie:

Przyktadowe zagadnienia/ Opisz biezace trendy w zakresie chemii materiatowej lub uczenia maszynowego.

przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Praktyki zawodowe Nie dotyczy
w ramach przedmiotu

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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