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Data rozpoczecia studiow  |luty 2025r. Rok akademicki realizaciji 2025/2026
przedmiotu

Poziom ksztatcenia Il stopnia Grupa zaje¢ Grupa zaje¢ fakultatywnych
Grupa zaje¢ powigzanych z
praktycznym przygotowaniem
zawodowym - profil praktyczny

Forma studiow stacjonarne Sposob realizacji na uczelni

Rok studiow 1 Jezyk wyktadowy polski

Semestr studiow 2 Liczba punktéow ECTS 3.0

Profil ksztatcenia praktyczny Forma zaliczenia zaliczenie

Jednostka prowadzaca Wydziat Chemiczny -> Katedra Chemii Fizycznej

|miQ i nazwisko Odpowiedzialny za przedmiot dr hab. inz. Maciej Smiechowski

wyktadowcy (wyktadowcow) |Prowadzacy zajecia z przedmiotu

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

i metody nauczania Liczba godzin zaje¢ [15.0 0.0 30.0 0.0 0.0 45

W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtosc¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta Aktywnos¢ studenta Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |45 3.0 27.0 75

studenta

Cel przedmiotu

Celem przedmiotu jest zaznajomienie studenta z zagadnieniem modelowania molekularnego proceséw

katalitycznych, ze szczeg6lnym uwzglednieniem praktycznych aspektéw prowadzenia symulaciji

komputerowych.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[K7_UO06] potrafi przy
formutowaniu i rozwigzywaniu
ztozonych zadan inzynierskich, w
tym zadan nietypowych, a takze
prostych probleméw badawczych
dokonac¢ wstepnej oceny
ekonomicznej proponowanych
rozwigzan i podejmowanych
dziatan inzynierskich.

Student dobiera metode
obliczeniowg adekwatng do
rozwigzania postawionego
zagadnienia symulacyjnego
uwzgledniajac ztozonosé
obliczeniowa problemu i
czasochtonno$¢é wymaganych
obliczen.

[SU4] Ocena umiejetnosci
korzystania z metod i narzedzi
[SU2] Ocena umiejetnosci analizy
informacji

[K7_U07] potrafi dokonaé
krytycznej analizy istniejgcych
rozwigzan technicznych oraz
zaproponowac ich ulepszenia
(usprawnienia).

Student analizuje badane procesy
katalityczne pod katem
molekularnych modyfikaciji
reagentéw zapewniajacych
osiggniecie lepszej wydajnosci lub
selektywnosci procesu.

[SU4] Ocena umiejetnosci
korzystania z metod i narzedzi
[SU1] Ocena realizacji zadania

[K7_U05] potrafi przy
formutowaniu i rozwigzywaniu
ztozonych zadan inzynierskich, w
tym zadan nietypowych, a takze
prostych probleméw badawczych
zastosowac podejscie
systemowe, uwzgledniajace takze
aspekty pozatechniczne.

Student potrafi powigzaé
eksperymentalny proces
katalityczny z jego mechanizmem
molekularnym oraz proponuje
symulacyjne podejscie do
weryfikacji jego przebiegu.

[SU3] Ocena umiejetnosci
wykorzystania wiedzy uzyskanej
w ramach przedmiotu

[SU2] Ocena umiejetnosci analizy
informaciji

[K7_WO09] zna i rozumie
podstawowe procesy katalityczne
wykorzystywane na skale
przemystowa, zna i rozumie w
pogtebionym stopniu - wybrane
procesy katalitycznej przerobki
nosnikéw energii, z
uwzglednieniem aparatury,
katalizatoréw, gtéwnych reakc;ji
chemicznych i warunkow
procesowych oraz dotyczace ich
metody i teorie wyjasniajace
ztozone zaleznosci migdzy nimi,
stanowigce zaawansowang
wiedze ogolng z zakresu chemii,
fizyki, matematyki oraz inzynierii i
technologii chemicznej,
tworzacych podstawy teoretyczne,
uporzadkowang i podbudowang
teoretycznie wiedze obejmujaca
kluczowe zagadnienia oraz
wybrane zagadnienia z zakresu
zaawansowanej wiedzy
szczegotowej w obszarze katalizy

reakcji chemicznych

Student zna i rozumie mechanizm
molekularny podstawowych
procesow katalitycznych
stosowanych w technologii
chemicznej, zwlaszcza z zakresu
katalizy heterogeniczne;j.

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

Tresci przedmiotu

1. Powtorzenie wiadomosci z kinetyki chemicznej: rzad reakcji chemicznej, szybkos¢ reakgiji, stata
szybkosci i metody jej wyznaczania, wyznaczanie rzedowos$ci reakcji, reakcje ztozone, przyblizenie
stanu stacjonarnego, zaleznos$c statej szybkosci od temperatury, rownanie Arrheniusa, energia
aktywacji, teoria zderzen aktywnych, teoria stanu przej$ciowego i wyznaczanie statej szybkosci, reakcje

w roztworach

2. Powtérzenie wiadomosci z fizykochemii powierzchni: adsorpcja fizyczna i chemiczna, izotermy
adsorpcji, izoterma Gibbsa, adsorpcja z roztworu, uktady dyspersyjne

1.

Powtoérzenie wiadomosci z katalizy: katalizatory i centra aktywne, kataliza homogeniczna, autokataliza,
kataliza heterogeniczna (budowa katalizatoréw, katalizatory metaliczne, katalizatory pdtprzewodnikowe,

Przeglad metod chemii obliczeniowej: mechanika molekularna, dynamika molekularna, metoda Hartree-
Focka, rownania Kohna-Shama, teoria funkcjonatu gestosci, metody pétempiryczne, pola sitowe,

Obliczenia termochemiczne: optymalizacja geometrii uktadu, analiza wibracyjna, wielkos$ci
termochemiczne, termodynamika reakcji chemicznych, optymalizacja do stanu przej$ciowego,

Sposoby modelowania powierzchni: sie¢ prosta i odwrotna, periodyczne warunki brzegowe, fale Blocha,
strefa Brillouina, struktura pasmowa, poziom Fermiego i przerwa energetyczna, gesto$¢ stanow,

Efekty solwatacyjne: model polaryzowalnego kontinuum (PCM), model COSMO, modele klaster-

Deskryptory molekularne w modelowaniu: analiza populacyjna, potencjat elektrostatyczny, orbitale
zlokalizowane, analiza rzedowosci wigzan, indeksy reaktywnosci chemicznej (potencjat chemiczny,

Modelowanie $ciezek reakciji: definicja wspotrzednej reakcji, wewnetrzna wspétrzedna reakcji (metoda
IRC), hiperpowierzchnia energii potencjalnej, dynamika zdarzen rzadkich, eksploracja hiperpowierzchni
energii swobodnej (metody perturbacyjne, catkowanie termodynamiczne, umbrella sampling, metoda

3.
etapy reakcji katalizowanej)
4.
metody hybrydowe QM/MM i ONIOM
5.
obliczanie statej szybkosci reakgc;ji
6.
problemy obliczeniowe (metoda GW, model Hubbarda)
7.
kontinuum, solwatacja na poziomie czasteczkowym
8.
twardosé¢, indeks elektrofilowosci, funkcje Fukui)
9.
ABF, wymiana replik, metadynamika)
10.

Przyktady modelowania proceséw katalitycznych: utlenianie metanolu, alkilowanie benzenu,
polimeryzacja olefin, katalizatory DeSOx i DeNOx, epoksydacja i in.

Przyktady oprogramowania: klasyczna dynamika molekularna, chemia kwantowa, dynamika
molekularna ab initio

Data wygenerowania:

22.11.2024 02:35

Strona 2z3




Wymagania wstepne

Opanowany materiat z matematyki i fizyki w zakresie podstawowego kursu akademickiego na studiach |

i dodatkowe stopnia. Podstawowa znajomos¢ kinetyki chemicznej. Zalecane: wstepne wiadomosci z zakresu chemii lub
fizyki kwantowe;j.
Sposoby i kryteria Sposdb oceniania (sktadowe) Prég zaliczeniowy Sktadowa oceny koricowej
R 03'39any0h test otwarty z materiatu 50.0% 50.0%
efektéw uczenia sie wyktadowego
sprawozdania z zaje¢ 50.0% 50.0%
laboratoryjnych
Zalecana lista lektur Podstawowa lista lektur 1. P.W. Atkins, Chemia fizyczna, PWN, Warszawa 2001.

2. K. Pigon, Z. Ruziewicz, Chemia fizyczna 1. Podstawy
fenomenologiczne, PWN, Warszawa 2005.

3. K. Pigon, Z. Ruziewicz, Chemia fizyczna 2. Fizykochemia
molekularna, PWN, Warszawa 2005.

Uzupetniajaca lista lektur 1. A. Molski, Wprowadzenie do kinetyki chemicznej, WN-T,

Warszawa 2001.

2. E. T. Dutkiewicz, Fizykochemia powierzchni, WN-T, Warszawa
1998.

3. L. Piela, Idee chemii kwantowej, PWN, Warszawa 2003

4. R.F. Nalewajski, Podstawy i metody chemii kwantowej. Wyktady,
PWN, Warszawa 2001.

5. A. Kaczmarek-Kedziera, M. Ziegler-Borowska, D. Kedziera,
Chemia obliczeniowa w laboratorium organicznym, Wydawnictwo
Naukowe UMK, Torun 2014.

Adresy eZasobow Adresy na platformie eNauczanie:

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania
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Zdefiniuj ciagta funkcje Fukui oraz jej trzy aproksymacje dyskretne. Powigz reaktywnos¢ molekuty
wzgledem substytucji réznego typu z odpowiednimi funkcjami dyskretnymi.

Optymalizacja geometrii uktadu kwantowochemicznego doprowadzita do znalezienia punktu
stacjonarnego. Jak odroznic, czy jest to lokalne minimum energetyczne, czy tez stan przejsciowy? Jak
mozna przewidzie¢ kierunek deformaciji stanu przejsciowego do struktury stabilnej?

Opisz krétko zastosowania modelu polaryzowalnego kontinuum (PCM) w modelowaniu czasteczek w
roztworze.

Zdefiniuj poziom Fermiego dla ciata statego. W oparciu o jego potozenie podziel ciata state na
przewodniki/potprzewodniki/izolatory.

Opisz ideg i zastosowania metody wewnetrznej wspotrzednej reakcji (IRC).

Wymien i krétko scharakteryzuj trzy metody analizy populacyjne;j.

Omow poszczegodlne szczeble "drabiny Jakubowej" funkcjonatéw gestosci elektronowe;.

Omoéw zastosowanie metadynamiki w eksploracji powierzchni energii potencjalnej uktadu, w ktérym
zachodzi reakcja chemiczna.

Podaj tres¢ Il twierdzenia Hohenberga-Kohna.

Omow podstawowe elementy typowego gietkiego pola sitowego stosowanego w mechanice
molekularne;j.

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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