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Rok akademicki realizacji
przedmiotu

2024/2025

Poziom ksztalcenia

| stopnia - inzynierskie

Grupa zajec

Grupa zaje¢ obowigzkowych z
zakresu kierunku studiow

Grupa zaje¢ powigzanych z
prowadzonymi badaniami
naukowymi w dziedzinie nauki
zwigzanej z kierunkiem - profil
ogdlnoakademicki

Forma studiéw stacjonarne Sposob realizacji na uczelni
Rok studiow 3 Jezyk wykfadowy polski
Semestr studiow 5 Liczba punktow ECTS 20
Profil ksztatcenia ogolnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie
Jednostka prowadzaca Wydziat Chemiczny -> Katedra Chemii Nieorganicznej
Imie i nazwisko Odpowiedzialny za przedmiot dr inz. Andrzej Okuniewski
wyktadowcy (wyktadowcow) | Prowadzacy zajecia z przedmiotu | dr inz. Andrzej Okuniewski
Formy zaje¢ Forma zajeé Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium |RAZEM
i metody nauczania Liczba godzin zaje¢ [15.0 0.0 0.0 0.0 0.0 15
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 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 |15 5.0 30.0 50
studenta

Cel przedmiotu

Celem przedmiotu jest zapoznanie studentéw z modelowaniem w chemii ze szczeg6lnym uwzglednieniem
metod chemii obliczeniowej (modelowanie i grafika molekularna), badan i baz danych strukturalnych
(zaréwno dla zwigzkéw matoczgsteczkowych, jak i dla ztozonych uktadéw biologicznych).

Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposo6b weryfikacji i oceny efektu

[K6_U08] potrafi zaprojektowac i
przeprowadzi¢ eksperyment
niezbedny do potwierdzenia danej
hipotezy oraz widzi szerszy,
czesto pozatechniczny, kontekst
analizowanych zjawisk

Student umie dobraé¢ metode
obliczeniowg oraz wybrane jej
parametry stosownie do
postawionego problemu
modelowego celem uzyskania
wiarygodnych wynikéw w mozliwie
krotkim czasie.

[SU2] Ocena umiejetnosci analizy
informacji

[K6_WO05] zna i rozumie procesy
chemiczne i algorytmy rozwigzan
modeli matematycznych
niezbednych do projektowania
procesow technologicznych,
wspbétzaleznosci struktury
chemicznej wspotczesnie
stosowanych materiatéw i ich
wiasciwosci, umozliwiajaca dobor
materiatéw w technologiach
zréwnowazonego rozwoju,
materiato- i energooszczednych

Student rozumie zasade dziatania
metod modelowania
molekularnego (od prostych
metod wykorzystujacych pola
sitowe po ztozone metody ab-initio
i potempiryczne); ma wiedze w
zakresie modelowania
nanomateriatéw i uktadow
biologicznych.

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[K6_K07] ma $wiadomos$¢ swej
roli spotecznej jako absolwenta
uczelni technicznej, zwtaszcza w
zakresie przekazywania
spoteczenstwu informac;ji i opinii
dotyczacych zagrozen i
mozliwosci, jakie stwarzajg nauki
chemiczne; podejmuje dziatania,
by takie informacje przekaza¢ w
sposob zrozumiaty

Student ma Swiadomos¢
szybkiego rozwoju technik
modelowania molekularnego;
potrafi w przystepny sposéb
wyjasni¢, czym jest modelowanie
molekularne.

[SK2] Ocena postepéw pracy
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Tresci przedmiotu

Historia chemii strukturalnej. Badania strukturalne. Strukturalne bazy danych. Popularne formaty plikow
chemicznych. Podstawy modelowania molekularnego. Pola sitowe. Mechanika molekularna. Dynamika
molekularna. Symulacje Monte Carlo. Analiza konformacyjna. Symulacje uktadéw biologicznych.
Oprogramowanie i sprzet do modelowania. Grafika molekularna.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Student musi mie¢ opanowane nastepujace przedmioty na poziomie studiéw pierwszego stopnia:
matematyka, fizyka, chemia ogélna, chemia teoretyczna.

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposéb oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

Kolokwium zaliczeniowe

60.0%

100.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

A. R. Leach: Molecular Modelling: Principles and Applications. Pearson

, 2001.

Uzupetniajaca lista lektur

L. Piela: Idee chemii kwantowej. Wydawnictwo PWN, Warszawa 2006.

P. W. Atkins: Molekularna mechanika kwantowa: wstep do chemii
kwantowej. Wydawnictwo PWN, Warszawa 1974.

H. Buchowski: Elementy termodynamiki statystycznej. Wydawnictwa
Naukowo-Techniczne, Warszawa 1998.

Adresy eZasobdéw

Adresy na platformie eNauczanie:

Modelowanie w chemii 2024/25 - Moodle ID: 39356
https://enauczanie.pg.edu.pl/moodle/course/view.php?id=39356

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Materiaty dostepne sg na platformie eNauczanie.

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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