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1 INFORMACJE O PRZEDMIOCIE

Kod kierunku: FT

NAZWA PRZEDMIOTU

Projektowanie uktadéw molek.

NAZWA PRZEDMIOTU
W JEZYKU ANGIELSKIM

KoD PRZEDMIOTU

WFMII FT oIS B11 14/15

KATEGORIA PRZEDMIOTU

Przedmioty podstawowe

LiczBA PUNKTOW ECTS

4.00

SEMESTRY

3

2 RoODzAJ ZAJEC, LICZBA GODZIN W PLANIE STUDIOW

LABORATORIUM

SEMESTR WYKLAD CWICZENIA LABORATORIUM| KOMPUTERO- SEMINARIUM PROJEKT
WE
3 15 15 0 15 0 0

3 CELE PRZEDMIOTU

Cel 1 Poznanie konfiguracji elektronowej atomoéw. Orbitale atomowe.

Cel 2 Rodzaje wiazan pomiedzy atomami.

Cel 3 Kofiguracja elektronowa czasteczek, molekularne orbitale.

Kod archiwizacji: E047CB08
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Cel 4 Wyznaczenie struktury zwiazkéw chemicznych

Cel 5 Poziomy energetyczne HOMO i LUMO

4 WYMAGANIA WSTEPNE W ZAKRESIE WIEDZY, UMIEJETNOSCI I INNYCH
KOMPETENCJI

1 Podstawowa umiejetno$¢ postugiwania sie systemem Windows

2 Znajomos¢ podstawowych pojeé¢ chemicznych.

5 EFEKTY KSZTALCENIA

EK1 Wiedza Struktura elektronowa atomoéw. Orbitale elektronowe.
EK2 Wiedza Orbitale molekularne
EK3 Wiedza Struktury chemiczne czasteczek

EK4 Umiejetnosci Umiejetnosé wyliczenia pozioméw HOMO i LUMO dla czasteczek chemicznych.

6 TRESCI PROGRAMOWE

LABORATORIUM KOMPUTEROWE

TEMATYKA ZAJEC LiczBa

Lp ) .
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN

Modelowanie molekularne za pomocg Programu HyperChem - oméwinie
K1 mozliwosci wykorzystania pakietu programu HyperChem oraz ISIS/Draw do 2
projektowania prostych proceséw molekularnych.

Konstrukcja czastek za pomoca programu HyperChem (3D) oraz ISIS/DRAW

K2 | oD

Optymalizacja geometryczna zbudowanych molekul- oméwienie podstawowych
K3 metod optymalizacji ze szczegolnym uwzglednieniem metod AM1 oraz PM3. 5
Wizualizacja otrzymanych wynikéw oraz ich poprawna interpretacja.

Obliczanie momentéw dipolowych w czasteczkach oraz poziomoéw energetycznych

. 2
K4 1 5omo i Lumo.
Dynamika molekularna - projektowanie trajektorii molekularno dynamicznej
K5 ) 3
w dwoch wybranych temperaturach.
CWICZENIA
Lp TEMATYKA ZAJEC LiczBa
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN
c1 Klasyfikacja zwiazkéw, wzory sumaryczne ,strukturalne oraz nazewnictwo 5
zwiazkow.
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CWICZENIA
Lp TEMATYKA ZAJEC LiczBA
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN
C2 Przyklady obliczen stechiometrycznych, metody ustalania parametréw reakcji 5
chemicznych.
C3 Oblic.zanie mas czasteczkowych, ilosci moli oraz objetosci molowej zwiazkow 5
chemicznych. (
ca Obliczeniae sktadu procentowego i wagowego zwigzkow na podstawie wzorow 3
czasteczkowych.
C5 obliczania dotyczace przygotowania roztwordéw o okreslonych stezeniach. 2
Cé6 Przyktady obliczenn dotyczacych rozcieniczania, zageszczania i mieszania roztworow. 2
Cr7 Reakcje utleniania-redukcji (redoks). 2
WYKEAD
Lp TEMATYKA ZAJEC Licza
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN
W1 Orbitale atomowe 1
W2 Potaczenia atomowe 1
W3 Obsadzanie orbitali elektronowych przez elektrony. Konfiguracja elektronowa. 1
W4 Energia jonizacji, powinowactwo elektronowe, elektroujemnosé. 1
W5 Wiazania jonowe, kowalentne. Wiazania typu c i typu II 1
W6 Momenty dipolowe polarnych molekut. Orbitale hybrydyzowane i ich ksztalt. 1
W7 Orbitale molekularne wiazace i antywiazace. 1
W8 Prawa rzadzace konfiguracje elektronowa molekul oraz stabilnoscia. 1
W9 Typy oddzialywania miedzymolekularnego. 1
W10 Struktury krystaliczne, diagramy fazowe. 1
W11 Chemia organiczna. 1
W12 Polimery, klasyfikacje i wtasciwosci 2
W13 Metody optymalizacji struktur molekularnych 2
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7 NARZEDZIA DYDAKTYCZNE

N1 Wyklady
N2 Zadania tablicowe

N3 Laboratorium komputerowe

8 OBCIAZENIE PRACA STUDENTA

FORMA AKTYWNOSCI

SREDNIA LICZBA GODZIN
NA ZREALIZOWANIE

AKTYWNOSCI
Godziny kontaktowe z nauczycielem akademickim, w tym:
Godziny wynikajace z planu studiow 45
Konsultacje przedmiotowe 10
Egzaminy i zaliczenia w sesji 5

Godziny bez udzialu nauczyciela akademickiego wynikajgce z nakltadu p

racy studenta, w tym:

Przygotowanie sie do zajeé¢, w tym studiowanie zalecanej literatury 30
Opracowanie wynikow 15
Przygotowanie raportu, projektu, prezentacji, dyskusji 15
SUMARYCZNA LICZBA GODZIN DLA PRZEDMIOTU WYNIKAJACA Z 120
CALEGO NAKEADU PRACY STUDENTA

SUMARYCZNA LICZBA PUNKTOW ECTS DLA PRZEDMIOTU 4.00

9 SPOSOBY OCENY
OCENA FORMUJACA

F1 Kolokwium

F2 Sprawozdanie z ¢wiczenia laboratoryjnego

OCENA PODSUMOWUJACA

P1 Egzamin pisemny

KRYTERIA OCENY

EFEKT KSZTALCENIA 1

NA oceNg 2.0 komputerowym

Obecnosé na zajeciach z zajeé tablicowych. Obecnosé na laboratorium
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Na OCENE 3.0 60% calosci obowiazujgcego materiatu
NA OCENE 3.5 70% calosci obowiazujacego materiatu
NA OCENE 4.0 80% calosci obowiazujgcego materiatu
NA OCENE 4.5 90% calosci obowiazujgcego materiatu
NA OCENE 5.0 100% calosci obowiazujacego materiatu
EFEKT KSZTALCENIA 2
NA OCENE 2.0 l(i)lirei;r;(;éeior\lx;ayilajqciach z zajeé tablicowych. Obecnosé na laboratorium
NA OCENE 3.0 60% calosci obowiazujgcego materiatu
NA OCENE 3.5 70% calosci obowiazujacego materiatu
NA OCENE 4.0 80% calosci obowiazujacego materiatu
NA OCENE 4.5 90% calosci obowiazujgcego materiatu
NA OCENE 5.0 100% calosci obowiazujacego materiatu
EFEKT KSZTALCENIA 3
NA OCENE 2.0 &ﬁ;ﬁ:iﬁoﬁyﬁjqcimh z zajeé tablicowych. Obecnosé na laboratorium
Na OCENE 3.0 60% calosci obowiazujgcego materiatu
NA OCENE 3.5 70% calosci obowiazujacego materiatu
NA OCENE 4.0 80% calosci obowiazujacego materiatu
NA OCENE 4.5 90% calosci obowiazujgcego materiatu
NA OCENE 5.0 100% calosci obowiazujacego materiatu
EFEKT KSZTALCENIA 4
NA OCENE 2.0 &ﬁ;ﬁiiiolsyﬁjqciach z zaje¢ tablicowych. Obecnosé na laboratorium
NaA OCENE 3.0 60% calosci obowiazujgcego materiatu
NA OCENE 3.5 70% calosci obowiazujacego materiatu
NA OCENE 4.0 80% calosci obowiazujgcego materiatu
NA OCENE 4.5 90% calosci obowiazujacego materiatu
NA OCENE 5.0 100% calosci obowiazujacego materiatu

Strona 5/7




Politechnika Krakowska im. Tadeusza Kosciuszki

10 MACIERZ REALIZACJI PRZEDMIOTU

ODNIESIENIE
DANEGO EFEKTU
EFEKT PO SZCZEGOL,O_ CELE TRESCI NARZEDZIA
WYCH EFEKTOW SPOSOBY OCENY
KSZTALCENIA PRZEDMIOTU PROGRAMOWE DYDAKTYCZNE
ZDEFINIOWA-
NYCH DLA
PROGRAMU
K _WO05,
EK1 K_ W06, Cel 1 K1 K2 N1 F1
K W15
K _ WO05,
EK2 K_ W06 Cel 2 K2 K3 N1 N2 F1 P1
K W05,
K _Wo06, K5 C6 C7 W8
EK3 K_ W15, Cel 3 W9 N1 N2 F2 P1
K Wi8
W9 W10 W11
K W06, K U01
EK4 _ , B Cel 4 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 UZUPEENIAJACA

[1 ] Wojciech Luzny — Wstep do witasciwosci polimerdw, Krakow, 2001, AGH

12 INFORMACJE O NAUCZYCIELACH AKADEMICKICH

OSOBA ODPOWIEDZIALNA ZA KARTE

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

OSOBY PROWADZACE 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 REALIZACIJI

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

PRZYJMUJE DO REALIZACJI (data i podpisy oséb prowadzacych przedmiot)
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