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Poziom ksztatcenia

| stopnia - licencjackie

Grupa zaje¢

Grupa zaje¢ obowigzkowych z
zakresu kierunku studiow

Grupa zaje¢ fakultatywnych

Forma studiéw stacjonarne Sposob realizacji na uczelni
Rok studiow 3 Jezyk wykitadowy polski
Semestr studiow 6 Liczba punktéw ECTS 2.0
Profil ksztatcenia ogolnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie
Jednostka prowadzgca Rektor -> Wydziat Chemii -> Katedra Chemii Teoretyczne;j
Imie i nazwisko Odpowiedzialny za przedmiot prof. dr hab. lwona Anusiewicz
wyktadowcy (wyktadowcow) | Prowadzacy zajecia z przedmiotu
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 Aktywno$¢ studenta | Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktyczny.c'h, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |30 5.0 15.0 50
studenta

Cel przedmiotu

Przedstawienie studentom wybranych metod ab initio i dynamiki molekularnej w badaniu podstawowych
probleméw chemicznych; Zaznajomienie studentéw z wspétczesnymi zastosowaniami chemii kwantowe;.

Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposo6b weryfikacji i oceny efektu

[CHEML3_W02] Opisuje w
zaawansowanym stopniu
wiasciwosci pierwiastkow i
najwazniejszych zwigzkow
chemicznych, wymienia metody
ich otrzymywania oraz sposoby
analizy.

opisuje podstawowe wtasciwosci
fizyczne najwazniejszych
zwigzkéw chemicznych;
wymienia najwazniejsze metody
chemii obliczeniowej; wymienia
podstawowe bazy

funkcyjne stosowane w
obliczeniach chemicznych;

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEML3_U08] Przedstawia w
sposob przystepny,

jezykiem naukowym typowym dla
nauk

chemicznych fakty z chemii.

planuje wtasciwy dobor metody
obliczeniowej w przypadku
réznych czasteczek
chemicznych.

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEML3_KO01] Identyfikuje
poziom swojej wiedzy i
umiejetnosci, potrzebe ciggtego
doksztatcania sie oraz rozwoju
osobistego.

rozumie potrzebe dalszego
ksztatcenia sie, zachowuje
ostroznos$¢ i krytycyzm w
wyrazaniu opinii, wykazuje
otwarto$¢ na nowatorskie
koncepcje

[SK4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEML3_W03] Wyjasnia w
zaawansowanym stopniu
zalezno$ci pomiedzy strukturg
materii a jej obserwowanymi
wiasciwosciami.

wyjasnia zaleznosci pomiedzy
strukturg geometryczng i
elektronowg materii a jej
obserwowanymi wiasciwosciami.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny
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Tresci przedmiotu

Wybrane metody oparte o funkcjonat gestosci elektronowej i metody ab initio w badaniu podstawowych
problemoéw chemicznych. Praktyczne wprowadzenie do stosowania metod obliczeniowych chemii kwantowej
i badan struktury elektronowej molekut. Korelacja elektronowa. Badanie mechanizmow reakcji. Przykiady
wspotczesnych zastosowan chemii kwantowej. Struktury peptydow i biatek. Wstep do modelowania
molekularnego - od eksperymentu do struktury przestrzennej biatek.

Wymagania wstepne elementarna znajomo$¢ algebry liniowej, rachunku rézniczkowego i catkowego

i dodatkowe

Sposoby i kryteria Sposob oceniania (sktadowe) Prég zaliczeniowy Sktadowa oceny koncowej
oceniania osigganych kolokwium 51.0% 100.0%

efektow uczenia sie

Zalecana lista lektur Podstawowa lista lektur

Lucjan Piela Idee chemii kwantowej

Uzupetniajaca lista lektur P.W. Atkins Molekularna mechanika kwantowa

Adresy eZasobéw

Przyktadowe zagadnienia/ Podaj sposdb okreslenia struktur geometrycznych izomeréw dichloroetylenu i wyjaénij kryterium rozpoznania
przyk’fadowe pytania/ izomeru odpowiadajgcego minimum globalnemu.

realizowane zadania

Praktyki zawodowe Nie dotyczy
w ramach przedmiotu
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