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Cel przedmiotu

Zdobycie wiedzy o mozliwosci wykorzystania réznych metod teoretycznych do rozwigzywania probleméw
chemicznych.Nauczanie studentdéw o obszarach chemii, w ktérych mozna skorzysta¢ z zastosowania

narzedzi chemii obliczeniowej.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[CHEMMUZ2_UO02] Krytycznie
ocenia wyniki przeprowadzanych
eksperymentéw, dokonywanych
obserwaciji i obliczeh
teoretycznych, a takze dyskutuje
btedy.

K_U02: Krytycznie ocenia wyniki
wykonanych obliczen
teoretycznych i omawia je w
kontekscie przewidywania
wiasciwosci badanych czgsteczek

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

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

K_U04: wykorzystuje nabytg
wiedze w celu
projektowanieanowych czgsteczek
0 pozgdanych witasciwosciach,

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

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

modelowania proceséw
chemicznych o srednim stopniu
ztozonosci.

K_WOQ7: dobiera odpowiednie
narzedzia obliczeniowe

niezbedne do rozwigzania réznych
probleméw chemicznych

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEMMUZ2_W08] Wykazuje sig
pogtebiong znajomoscia
teoretycznych metod
obliczeniowych i informatycznych
stosowanych do rozwigzywania
probleméw z chemii.

K_WO05: ma szerokg wiedze z
zakresu chemii obliczeniowej

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEMMUZ2_WO05] Operuje
pogtebiong wiedzg w zakresie
studiowanej specjalnosci.

K_W08: wykazuje pogtebiong
wiedze z zakresu typéw problemy
chemicznych, ktérych rozwigzania
mozna wesprze¢ metodami chemii
obliczeniowe;j

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEMMUZ2_KO03] Rozumie
koniecznos¢ systematycznej pracy
nad réznymi projektami o
charakterze dlugofalowym oraz
umie okresli¢ priorytety stuzace
realizacji podjetych zadan.

K_KO03: rozumie potrzebe
systematycznej pracy nad réznymi
projektami o charakterze
diugoterminowym i wie, jak je
ustawic priorytety realizaciji
podjetych zadan

[SK4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

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

K_KO01: zna ograniczenia wtasnej
wiedzy; rozumie potrzebe
dalszego ksztatcenia

[SK4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

Tresci przedmiotu

Narzedzia matematyczne stosowane w metodach nowoczesnych metodach chemii kwantowej, metody
réwnan ruchu (EOM), zaawansowane metody sprzezonych klastrow (CC), relatywistyczng chemie
kwantowa, nowatorskie metody DFT, metody SAPT, kwantowe metody Monte Carlo, metody QM/MM,
metody projektowania nowych uktadéw o pozadanych wtasciwosciach.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

podstawowa znajomos¢ chemii i fizyki

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposob oceniania (skladowe)

Prog zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

test

51.0%

100.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

Molecular Quantum Mechanics, P. W. Atkins, R. S. Friedman, Oxford
University Press Inc., New York (2011)

Uzupetniajaca lista lektur

Quantum Mechanics in Chemistry, J. Simons, J. Nichols, Oxford

University Press (1997)

Adresy eZasobdéw

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

dobér odpowiedniego funkcjonatu DFT do badanego problemu, dobor metody sprzezonych klasteréw do
badanego problemu, projektowanie nanoczastek o pozgdanych wtasciwosciach etc.

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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