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Nazwa i kod przedmiotu

Molecular mechanics & dynamics, coarse-grain modeling (Wyktad), PG_00117807

studenta

Kierunek studiow Chemia (O)
Data rozpoczecia studiéw  |pazdziernik 2024 r. Rok akademicki realizacji 2024/2025
przedmiotu
Poziom ksztatcenia Il stopnia Grupa zaje¢ Grupa zaje¢ obowigzkowych z
zakresu kierunku studiow
Forma studiéw stacjonarne Sposob realizacji na uczelni
Rok studiow 1 Jezyk wyktadowy angielski
Semestr studiow 2 Liczba punktow ECTS 3.0
Profil ksztatcenia ogolnoakademicki Forma zaliczenia egzamin
Jednostka prowadzgca Rektor -> Wydziat Chemii
Imie i nazwisko Odpowiedzialny za przedmiot prof. dr hab. Cezary Czaplewski
wyktadowcy (wyktadowcow) | Prowadzacy zajecia z przedmiotu | prof. dr hab. Cezary Czaplewski
dr hab. Adam Sieradzan

Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium |RAZEM

Liczba godzin zaje¢ |30.0 0.0 0.0 0.0 0.0 30

W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtosc¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta Aktywnos$¢ studenta | Udziat w zajeciach Udziatw Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktyczny_qh, objetych konsultacjach studenta

planem studiow
Liczba godzin pracy |30 5.0 40.0 75

Cel przedmiotu

Praktyczne wprowadzenie do technik i narzedzi chemii obliczeniowej stosowanych w modelowaniu
molekularnym. Omdwienie zasad doboru metod chemii obliczeniowej w zaleznosci od badanego ukfadu.
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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
przy uzyciu komputeréw
podtgczonych do Internetu.
Rozwija odpowiedzialno$¢ za
konto osobiste na stacji robocze;.
Rozwija umiejetnos$¢ pracy w
zespole.

[SK8] obserwacja samodzielnej
lub zespotowej pracy studenta

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

modelowania procesow
chemicznych o $rednim stopniu
ztozonosci.

Student klasyfikuje metody
modelowania molekularnego
stosowane do wyznaczania
struktury, charakterystyki
widmowej, wtasciwosci zwigzkow
chemicznych w réznych stanach
skupienia oraz wybiera
odpowiednig metode chemii
obliczeniowej aby

wspierac¢ prace eksperymentalne.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

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

Student analizuje wyniki obliczen
komputerowych, poréwnuje wyniki
obliczen z danymi
eksperymentalnymi.

[SU2] prezentacja/projekt/referat/
raport

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

Student definiuje i opisuje
podstawowe metody modelowania
molekularnego. Rozréznia metody
chemii kwantowej i metody
mechaniki molekularnej

oraz deterministyczne i
stochastyczne metody symulaciji
komputerowych.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMUZ2_U04] Stosuje
zdobytg wiedze z chemii oraz

pokrewnych dyscyplin naukowych.

Student prowadzi obliczenia i
symulacje komputerowe z
wykorzystaniem wybranych
programow chemii obliczeniowe;j.

[SU2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[SU8] obserwacja samodzielnej
lub zespotowej pracy studenta

[CHEMMU2_WO05] Operuje
pogtebiong wiedzg w zakresie
studiowanej specjalnosci.

Student charakteryzuje
przyblizenia stosowane w
metodach chemii kwantowej i
empirycznych polach sitowych.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

Tresci przedmiotu

Wizualizacja czasteczek chemicznych i makroczgsteczek. Mechanika molekularna, okreslanie struktury i
zmian konformacyjnych czgsteczek chemicznych. Empiryczne pola sitowe i ich zastosowanie w analizie
konformacyjnej. Wprowadzenie do metod symulacji komputerowych: Monte Carlo i dynamika molekularna
(MD). Parametryzacja empirycznych pdl sit stosowanych w mechanice molekularnej i dynamice
molekularnej. Zastosowanie metod ab initio i metod pétempirycznych w parametryzacji empirycznych pél
sitowych. Modelowanie makroczgsteczek: DNA, RNA, biatek i ich komplekséw. Przewidywanie struktury
biatek. Dokowanie molekularne. Dokowanie biatko-peptyd i biatko-biatko. Inicjatywy CASP i CAPRI.
Modelowanie gruboziarniste makroczgsteczek.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

umiejetnosé pracy w systemie operacyjnym LINUX, podstawy chemii organicznej

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposob oceniania (sktadowe)

Prog zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

egzamin testowy

51.0%

100.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

Lucjan Piela, Idee chemii kwantowej, PWN 2018

Uzupetniajaca lista lektur

Graham Patrick Chemia medyczna, Wydawnictwo Naukowe PWN 2019

Adresy eZasobdéw

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy

Data wygenerowania:
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