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1 Informacje o przedmiocie

Nazwa przedmiotu Projektowanie układów molek.

Nazwa przedmiotu
w języku angielskim

Kod przedmiotu WFMiI FT oIS B11 14/15

Kategoria przedmiotu Przedmioty podstawowe

Liczba punktów ECTS 4.00

Semestry 3

2 Rodzaj zajęć, liczba godzin w planie studiów

Semestr Wykład Ćwiczenia Laboratorium
Laboratorium
komputero-

we
Seminarium Projekt

3 15 15 0 15 0 0

3 Cele przedmiotu

Cel 1 Poznanie konfiguracji elektronowej atomów. Orbitale atomowe.

Cel 2 Rodzaje wiązań pomiędzy atomami.

Cel 3 Kofiguracja elektronowa cząsteczęk, molekularne orbitale.

Kod archiwizacji: E047CB08
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Cel 4 Wyznaczenie struktury związków chemicznych

Cel 5 Poziomy energetyczne HOMO i LUMO

4 Wymagania wstępne w zakresie wiedzy, umiejętności i innych
kompetencji

1 Podstawowa umiejętność posługiwania się systemem Windows

2 Znajomość podstawowych pojęć chemicznych.

5 Efekty kształcenia

EK1 Wiedza Struktura elektronowa atomów. Orbitale elektronowe.

EK2 Wiedza Orbitale molekularne

EK3 Wiedza Struktury chemiczne cząsteczek

EK4 Umiejętności Umiejętność wyliczenia poziomów HOMO i LUMO dla cząsteczek chemicznych.

6 Treści programowe

Laboratorium komputerowe

Lp
Tematyka zajęć
Opis szczegółowy bloków tematycznych

Liczba
godzin

K1
Modelowanie molekularne za pomocą Programu HyperChem - omówinie
możliwości wykorzystania pakietu programu HyperChem oraz ISIS/Draw do
projektowania prostych procesów molekularnych.

2

K2
Konstrukcja cząstek za pomocą programu HyperChem (3D) oraz ISIS/DRAW
(2D). 3

K3
Optymalizacja geometryczna zbudowanych molekuł- omówienie podstawowych
metod optymalizacji ze szczególnym uwzględnieniem metod AM1 oraz PM3.
Wizualizacja otrzymanych wyników oraz ich poprawna interpretacja.

5

K4 Obliczanie momentów dipolowych w cząsteczkach oraz poziomów energetycznych
HOMO i LUMO. 2

K5
Dynamika molekularna - projektowanie trajektorii molekularno dynamicznej
w dwóch wybranych temperaturach. 3

Ćwiczenia

Lp
Tematyka zajęć
Opis szczegółowy bloków tematycznych

Liczba
godzin

C1
Klasyfikacja związków, wzory sumaryczne ,strukturalne oraz nazewnictwo
związków. 2
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Ćwiczenia

Lp
Tematyka zajęć
Opis szczegółowy bloków tematycznych

Liczba
godzin

C2
Przykłady obliczeń stechiometrycznych, metody ustalania parametrów reakcji
chemicznych. 2

C3
Obliczanie mas cząsteczkowych, ilości moli oraz objętości molowej związków
chemicznych.( 2

C4
Obliczeniae składu procentowego i wagowego związków na podstawie wzorów
cząsteczkowych. 3

C5 obliczania dotyczące przygotowania roztworów o określonych stężeniach. 2

C6 Przykłady obliczeń dotyczących rozcieńczania, zagęszczania i mieszania roztworów. 2

C7 Reakcje utleniania-redukcji (redoks). 2

Wykład

Lp
Tematyka zajęć
Opis szczegółowy bloków tematycznych

Liczba
godzin

W1 Orbitale atomowe 1

W2 Połaczenia atomowe 1

W3 Obsadzanie orbitali elektronowych przez elektrony. Konfiguracja elektronowa. 1

W4 Energia jonizacji, powinowactwo elektronowe, elektroujemność. 1

W5 Wiązania jonowe, kowalentne. Wiązania typu c i typu II 1

W6 Momenty dipolowe polarnych molekuł. Orbitale hybrydyzowane i ich kształt. 1

W7 Orbitale molekularne wiążące i antywiążące. 1

W8 Prawa rządzące konfigurację elektronową molekuł oraz stabilnością. 1

W9 Typy oddziaływania międzymolekularnego. 1

W10 Struktury krystaliczne, diagramy fazowe. 1

W11 Chemia organiczna. 1

W12 Polimery, klasyfikacje i właściwości 2

W13 Metody optymalizacji struktur molekularnych 2

Strona 3/7



Politechnika Krakowska im. Tadeusza Kościuszki

7 Narzędzia dydaktyczne

N1 Wykłady

N2 Zadania tablicowe

N3 Laboratorium komputerowe

8 Obciążenie pracą studenta

Forma aktywności
Średnia liczba godzin

na zrealizowanie
aktywności

Godziny kontaktowe z nauczycielem akademickim, w tym:

Godziny wynikające z planu studiów 45

Konsultacje przedmiotowe 10

Egzaminy i zaliczenia w sesji 5

Godziny bez udziału nauczyciela akademickiego wynikające z nakładu pracy studenta, w tym:

Przygotowanie się do zajęć, w tym studiowanie zalecanej literatury 30

Opracowanie wyników 15

Przygotowanie raportu, projektu, prezentacji, dyskusji 15

Sumaryczna liczba godzin dla przedmiotu wynikająca z
całego nakładu pracy studenta 120

Sumaryczna liczba punktów ECTS dla przedmiotu 4.00

9 Sposoby oceny

Ocena formująca

F1 Kolokwium

F2 Sprawozdanie z ćwiczenia laboratoryjnego

Ocena podsumowująca

P1 Egzamin pisemny

Kryteria oceny

Efekt kształcenia 1

Na ocenę 2.0
Obecność na zajęciach z zajęć tablicowych. Obecność na laboratorium
komputerowym
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Na ocenę 3.0 60% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 3.5 70% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 4.0 80% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 4.5 90% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 5.0 100% całości obowiazującego materiału

Efekt kształcenia 2

Na ocenę 2.0
Obecność na zajęciach z zajęć tablicowych. Obecność na laboratorium
komputerowym

Na ocenę 3.0 60% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 3.5 70% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 4.0 80% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 4.5 90% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 5.0 100% całości obowiazującego materiału

Efekt kształcenia 3

Na ocenę 2.0
Obecność na zajęciach z zajęć tablicowych. Obecność na laboratorium
komputerowym

Na ocenę 3.0 60% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 3.5 70% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 4.0 80% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 4.5 90% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 5.0 100% całości obowiazującego materiału

Efekt kształcenia 4

Na ocenę 2.0
Obecność na zajęciach z zajęć tablicowych. Obecność na laboratorium
komputerowym

Na ocenę 3.0 60% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 3.5 70% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 4.0 80% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 4.5 90% całości obowiazującego materiału

Na ocenę 5.0 100% całości obowiazującego materiału
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10 Macierz realizacji przedmiotu

Efekt
kształcenia

Odniesienie
danego efektu
do szczegóło-
wych efektów

zdefiniowa-
nych dla
programu

Cele
przedmiotu

Treści
programowe

Narzędzia
dydaktyczne

Sposoby oceny

EK1
K_W05,
K_W06,
K_W15

Cel 1 K1 K2 N1 F1

EK2
K_W05,
K_W06 Cel 2 K2 K3 N1 N2 F1 P1

EK3

K_W05,
K_W06,
K_W15,
K_W18

Cel 3 K5 C6 C7 W8
W9 N1 N2 F2 P1

EK4 K_W06, K_U01 Cel 4 W9 W10 W11
W12 W13 N2 N3 F2 P1

11 Wykaz literatury

Literatura podstawowa

[1 ] Raymond Chang — Chemistry, New York, 1991, Von Hoffmann Press Inc.

[2 ] Hypercube, Inc. — HyperChem Release for Windows, USA, 2002, Hypercube, Inc.

Literatura uzupełniająca

[1 ] Wojciech Łużny — Wstęp do właściwości polimerów, Kraków, 2001, AGH

12 Informacje o nauczycielach akademickich

Osoba odpowiedzialna za kartę

prof. dr hab. Mieczysław Mucha (kontakt: mmucha@pk.edu.pl)

Osoby prowadzące przedmiot

1 prof. dr hab. Jerzy A. Sanetra (kontakt: pusanetr@cyf-kr.edu.pl)

2 dr Ewa Gondek (kontakt: )
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13 Zatwierdzenie karty przedmiotu do realizacji

(miejscowość, data) (odpowiedzialny za przedmiot) (dziekan)

Przyjmuję do realizacji (data i podpisy osób prowadzących przedmiot)

. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .

. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .
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