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1 Informacje o przedmiocie

Nazwa przedmiotu Molecular modeling in catalysis and chemical technology

Nazwa przedmiotu
w języku angielskim

Molecular modeling in catalysis and chemical technology

Kod przedmiotu WITCh TCH oIIS C5 19/20

Kategoria przedmiotu Przedmioty kierunkowe

Liczba punktów ECTS 3.00

Semestry 2

2 Rodzaj zajęć, liczba godzin w planie studiów

Semestr Wykłady Ćwiczenia Laboratorium
Laboratorium
komputero-

we
Projekt Seminarium

2 15 0 0 30 0 0

3 Cele przedmiotu

Cel 1 The lecture reviews the molecular modeling methods on a background of catalysis and chemical technology.
Computational methods of theoretical chemistry will be discussed: molecular mechanics, ab initio and semi-
empirical methods, density functional theory, hybrid methods (QM / MM, QM / QM) and their application in
modeling of large molecules and materials. Special attention will be provided on the theoretical prediction of
the structure and properties substances, including reactivity. The analysis of electronic structure of materials

Kod archiwizacji:
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(population and bond order analysis, Fukui indexes, density-of-state) will be presented. Examples of the use
of molecular modeling in the research of systems and chemical processes, including catalytic processes, will
be given. The laboratories consist of exercises on molecular modeling of selected systems: preparation of
input files, running calculations using specialized software, visualization and interpretation of the results of
calculations.

4 Wymagania wstępne w zakresie wiedzy, umiejętności i innych
kompetencji

5 Efekty kształcenia

EK1 Wiedza Student knows the most important methods in molecular modeling

EK2 Wiedza Student knows the methods of building crystal structure of materials used in catalysis and chemical
technology; is familiar with possible geometrical models used in molecular modeling

EK3 Umiejętności Student is able to prepare input data and run simple calculations in the field molecular
modeling as well as to interpret the results of computations; can predict the structure and properties of
chemical systems

EK4 Kompetencje społeczne Student is able to work independently and in the group both at the laboratories
and during preparation of the report; understand the advantages of molecular modeling in modern chemical
technology research

6 Treści programowe

Laboratorium komputerowe

Lp
Tematyka zajęć
Opis szczegółowy bloków tematycznych

Liczba
godzin

K1
Exercises on molecular modeling of selected systems: preparation of input files,
running calculations using specialized software, visualization and interpretation of
the results of calculations

30

Wykłady

Lp
Tematyka zajęć
Opis szczegółowy bloków tematycznych

Liczba
godzin

W1 General introduction to molecular modeling. Static and dynamic calculations.
Software used in calculations. 2

W2
Computational methods: molecular mechanics, ab initio methods, semi-empirical
methods, density function theory 5

W3
Analysis of electronic structure: population and bond order analysis, Fukui
indexes, density-of-state 3

W4
Hybrid methods: Hybrid methods (QM / MM, QM / QM) and their application in
modeling of large molecules and materials 2
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Wykłady

Lp
Tematyka zajęć
Opis szczegółowy bloków tematycznych

Liczba
godzin

W5
Practical examples: Examples of the use of molecular modeling in the research of
systems and chemical processes, including catalytic processes 3

7 Narzędzia dydaktyczne

N1 lecture

N2 computer laboratory

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 5

Egzaminy i zaliczenia w sesji 2

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

Przygotowanie się do zajęć, w tym studiowanie zalecanej literatury 8

Opracowanie wyników 10

Przygotowanie raportu, projektu, prezentacji, dyskusji 10

Sumaryczna liczba godzin dla przedmiotu wynikająca z
całego nakładu pracy studenta 80

Sumaryczna liczba punktów ECTS dla przedmiotu 3.00

9 Sposoby oceny

Ocena formująca

F1 reports

Ocena podsumowująca

P1 quiz
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Warunki zaliczenia przedmiotu

W1 passing quiz and reports

Kryteria oceny

Efekt kształcenia 1

Na ocenę 3.0 Test and reports result min 60% correct answers. Student have basic knowledge
about the molecular modeling.

Efekt kształcenia 2

Na ocenę 3.0 Test and reports result min 60% correct answers. Student have basic knowledge
about the molecular modeling.

Efekt kształcenia 3

Na ocenę 3.0 Test and reports result min 60% correct answers. Student have basic knowledge
about the molecular modeling.

Efekt kształcenia 4

Na ocenę 3.0 Test and reports result min 60% correct answers. Student have basic knowledge
about the molecular modeling.

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

K2_W02
K2_W07
K2_U05
K2_U08 b
K2_K02

Cel 1 K1 W1 W2 W3
W4 W5 N1 N2 F1 P1

EK2

K2_W07
K2_W08 b
K2_W13 b
K2_U08 b
K2_K02

Cel 1 K1 W1 W2 W3
W4 W5 N1 N2 F1 P1
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Efekt
kształcenia

Odniesienie
danego efektu
do szczegóło-
wych efektów

zdefiniowa-
nych dla
programu

Cele
przedmiotu

Treści
programowe

Narzędzia
dydaktyczne

Sposoby oceny

EK3

K2_W02
K2_W03
K2_W07
K2_W08 b
K2_U05
K2_U20 b
K2_K01

Cel 1 K1 W1 W2 W3
W4 W5 N1 N2 F1 P1

EK4

K2_W02
K2_W03
K2_W07
K2_W08 b
K2_U05
K2_U20 b
K2_K01

Cel 1 K1 W1 W2 W3
W4 W5 N1 N2 F1

11 Wykaz literatury

Literatura podstawowa

[1 ] F. Jensen — Introduction to Computational Chemistry, New York, 2007, Wiley-VCH

[2 ] K. I. Ramachandran, G. Deepa, K. Namboori — Computational Chemistry and Molecular Modeling,
Berlin, 2008, Springer

[3 ] C. J. Cramer — Essentials of Computational Chemistry. Theories and Models, New York, 2004, Wiley-VCH

12 Informacje o nauczycielach akademickich

Osoba odpowiedzialna za kartę

dr hab. inż. prof. PK Izabela Czekaj (kontakt: izabela.czekaj@pk.edu.pl)

Osoby prowadzące przedmiot

1 dr hab. inż., prof. nadzw. PK Izabela Czekaj (kontakt: iczekaj@chemia.pk.edu.pl)

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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