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Chemia (O)

Data rozpoczecia studiéw

pazdziernik 2024 r.

Rok akademicki realizaciji
przedmiotu

2025/2026

Poziom ksztatcenia Il stopnia Grupa zaje¢ Grupa zaje¢ obowigzkowych z
zakresu kierunku studiow
Grupa zaje¢ fakultatywnych
Forma studiéw stacjonarne Sposob realizacji na uczelni
Rok studiow 2 Jezyk wyktadowy polski
Semestr studiow 4 Liczba punktow ECTS 3.0
Profil ksztatcenia ogolnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie
Jednostka prowadzgca Rektor -> Wydziat Chemii
Imie i nazwisko Odpowiedzialny za przedmiot prof. dr hab. Cezary Czaplewski
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 Aktywnosc¢ studenta |Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |30 5.0 40.0 75
studenta

Cel przedmiotu

Zapoznanie studentéw z dostepnym oprogramowaniem do obliczeh z zakresu chemii kwantowej oraz

mechaniki i dynamiki molekularne;j.

Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposob weryfikacji i oceny efektu

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

Student rozpoznaje i
charakteryzuje dostepne
oprogramowanie do obliczen z
zakresu chemii kwantowej oraz
mechaniki i dynamiki molekularne;j.

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

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

Poznaje zasady bezpiecznej,
odpowiedzialnej i efektywnej pracy
na superkomputerach w centrach
obliczeniowych.

[SK2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMUZ2_WO05] Operuje
pogtebiong wiedzg w zakresie
studiowanej specjalnosci.

Rozréznia programy do obliczen z
zakresu chemii kwantowej od
programow stosujacych metody
mechaniki molekularnej.

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMU2_WO01] Operuje
pogtebiong wiedzg na temat
spektroskopowych metod analizy
zwigzkéw chemicznych.

Student rozpoznaje i
charakteryzuje dostepne
oprogramowanie do obliczen z
zakresu symulacji widm w
podczerwieni, Swietle widzialnym i
ultrafioletowym oraz
magnetycznego rezonansu
jadrowego (NMR).

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

Postugiwanie sie jezykami powtok systemu UNIX. Edytor strumieniowy sed i program awk oraz ich
zastosowanie do obrébki wynikéw otrzymanych z programoéw obliczeniowych. Uruchamianie zadan w
centrach obliczeniowych. Systemy kolejkowania: PBS, LSF i NQS. Oprogramowanie metod ab initio i
pétempirycznych chemii kwantowej: pakiety GAMESS, GAUSSIAN, MOPAC, MOLPRO, TURBOMOLE.
Oprogramowanie mechaniki i dynamiki molekularnej: pakiety AMBER, GROMACS, TINKER, NAMD,
ECEPPAK. Przegladarki i edytory molekularne: Avogadro, Molden, MolMol, RasMol, Pymol, VMD, Chimera,
Sirius. Baza CSDS struktur krystalograficznych matych molekut i baza PDB struktur biomolekut oraz
korzystanie z nich.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Technologia informacyjna, Chemia kwantowa, Chemia teoretyczna

Umiejetno$¢ pracy w systemie Unix, podstawy chemii kwantowej, postugiwanie sie terminologig i
nomenklaturg dotyczgcg chemii kwantowej, umiejetnos¢ opisu geometrii czgsteczek zwigzkdw chemicznych,
podstawy mechaniki statystycznej i mechaniki molekularnej

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Prog zaliczeniowy Sktadowa oceny koncowej
51.0% 100.0%

Sposéb oceniania (sktadowe)

prezentacja

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur L. Piela, Idee chemii kwantowej, PWN, 2018

D.W. Heermann, Podstawy symulacji komputerowych w fizyce, WNT,
1997

Uzupetniajgca lista lektur

Adresy eZasobdéw

Przyktadowe zagadnienia/

przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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