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1 INFORMACJE O PRZEDMIOCIE

NAZWA PRZEDMIOTU Komputerowe projektowanie struktur molekularnych

NAZWA PRZEDMIOTU
W JEZYKU ANGIELSKIM

KOD PRZEDMIOTU WFMIil NN oIIS D1 12/13

KATEGORIA PRZEDMIOTU Przedmioty specjalno$ciowe

LiczBA PUNKTOW ECTS 3.00

SEMESTRY 1

2 RODZAJ ZAJEC, LICZBA GODZIN W PLANIE STUDIOW

LABORATORIUM
SEMESTR WYKLAD CWICZENIA LABORATORIUM| KOMPUTERO- SEMINARIUM PROJEKT
WE
1 0 0 0 30 15 0

3 CELE PRZEDMIOTU

Cel 1 Zapoznanie studentéw z podstawami kwantowego opisu struktury przestrzennej molekut, budowy ich powtok
elektronowych i stanéw oscylacyjnych.

Cel 2 Przypomnienie i utrwalenie wiedzy odnosnie metody orbitali molekularnych w zastosowaniu do opisu rodza-
jOw wiazan czasteczek i wyjasnienia ich wtasciwosci.

Kod archiwizacji: 9990B427
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Cel 3 Przypomnienie i poszerzenie wiedzy w zakresie metod pétempirycznych chemii kwantowe;.

Cel 4 Zapoznanie z uzytkowymi programami komputerowymi z zakresu chemii kwantowej do modelowania proce-
séw molekularnych.

Cel 5 Nabycie przez studentéw praktycznych umiejetnosci wykorzystywania komercyjnego oprogramowania z wy-
korzystaniem metody Hartree-Focka do obliczen stanéw energetycznych czasteczek i optymalizacji i ch struk-
tury przestrzennej.

4 WYMAGANIA WSTEPNE W ZAKRESIE WIEDZY, UMIEJETNOSCI I INNYCH
KOMPETENCJI

1 Podstawy matematyki wyzszej oraz podstaw fizyki ze szczegblnym uwzglednieniem podstaw mechaniki kwantowe;.

5 EFEKTY KSZTALCENIA

EK1 Wiedza Student zna réwnanie Hartree-Focka i metode LCAQO, metody pélempiryczne i metody ab initio.
Potrafi przeprowadzic optymalizacje geometryczna molekuly odpowiednia metoda .

EK2 Wiedza Student zna metoda CI (elektronowe stany wzbudzone)

EK3 Umiejetnosci Student potrafi policzyc za pomoca metod chemii kwantowej poziomy energetyczne mole-
ku ty, stany wibracyjne i rotacyjne, momenty dipolowe. Potrafi zaprojektowac molekule niskoczasteczkowa
o okreslonych wtasciwosciach.

EK4 Umiejetnosci Zdobycie umiejetnosci stosowania w praktyce podstawowych technik obliczeniowych chemii
kwantowej

6 TRESCI PROGRAMOWE

LABORATORIUM KOMPUTEROWE

TEMATYKA ZAJEC LiczBa

Lp . h
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN

Omowienie znaczenia technologii materialowych dla wspoétczesnej techniki.
Klasyfikacja metod pomiarowych i projektowych w technologiach materiatowych.
Rola chemii kwantowej w rozumieniu wlasciwosci nowoczesnych materiatow dla
Optoelektroniki i innych dziedzin techniki. Komercyjne programy komputerowe do
Ki projektowania struktur molekularnych i wyliczania ich podstawowych parametrow. 4
Przedstawienie programéw HyperChem i ISIS/Draw, omoéwienie ich mozliwosci
w odniesieniu do projektowania prostych procesé6w molekularnych. prostych
proces6w molekularnych. Konstrukcja czastek za pomoca programu HyperChem
(3D) oraz ISIS/DRAW (2D).

Omoéwienie podstawowych metod optymalizacji molekut ze szczegolnym
uwzglednieniem metod AM1 i PM3. Zastosowanie programéw HyperChem (3D)
K2 oraz ISIS/DRAW (2D) do projektowania prostych, kilkuatomowych czasteczek 8
i optymalizacja ich struktury przestrzennej. Wizualizacja graficzna otrzymanych
wynikéw i ich interpretacja.

Elektronowe i oscylacyjne widma absorpcji czasteczek wieloatomowych.
Prawdopodobienstwo przejscia elektronowego i dipolowy moment przejscia oraz
zmiana struktury przestrzennej w stanie wzbudzonym. Symulacja trajektorii
dynamiczno-molekularnej oraz jej interpretacja.

K3 18
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SEMINARIUM
Lp TEMATYKA ZAJEC LiczBa
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN
S1 Metody pot-empirycznych -AM1, MINDO/3, PM3 na podstawie wybranych 5
przyktadow.
S2 Metody abi initio. np MP2 na podstawie wybranych przyktadow 5
S3 Matody funkcjonatu gestosci (DFT-density functjonal methods) NP. B3LYPn 5
a podstawie wybranych przyktadow

7 NARZEDZIA DYDAKTYCZNE

N1 Cwiczenia laboratoryjne
N2 Dyskusja

N3 Konsultacje

8 OBCIAZENIE PRACA STUDENTA

FORMA AKTYWNOSCI

SREDNIA LICZBA GODZIN
NA ZREALIZOWANIE

AKTYWNOSCI
Godziny kontaktowe z nauczycielem akademickim, w tym:
Godziny wynikajace z planu studiéw 0
Konsultacje przedmiotowe 15
Egzaminy i zaliczenia w sesji 5

Godziny bez udzialu nauczyciela akademickiego wynikajace z nakltadu p

racy studenta, w tym:

Przygotowanie sie do zajeé, w tym studiowanie zalecanej literatury 15
Opracowanie wynikow 5

Przygotowanie raportu, projektu, prezentacji, dyskusji 5

SUMARYCZNA LICZBA GODZIN DLA PRZEDMIOTU WYNIKAJACA Z 45
CALEGO NAKELADU PRACY STUDENTA

SUMARYCZNA LICZBA PUNKTOW ECTS DLA PRZEDMIOTU 3.00

9 SPOSOBY OCENY

OCENA FORMUJACA

F1 OdpowiedZ ustna
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F2 Sprawozdanie z ¢wiczenia laboratoryjnego

OCENA PODSUMOWUJACA

P1 Srednia wazona ocen formujacych

KRYTERIA OCENY

EFEKT KSZTALCENIA 1

NA OCENE 2.0 KXXXXXXXXXXXXXXX
NA OCENE 3.0 Na ocene dostateczna sjcudent zna metody optymalizacji str.uktury geometrycznej
molekul, potrafi zaprojektowac strukture prostej czasteczki .
NA OCENE 3.5 XX XX XXX XXX XXXXXX
NA OCENE 4.0 KXXXXXXXXXXXXXXX
NA OCENE 4.5 KXXXXXXXXXXXXXXX
NA OCENE 5.0 XXXXXXXXXXXXXXXX
EFEKT KSZTALCENIA 2
NA OCENE 2.0 KXXXXXXXXXXXXXXX
NA OCENE 3.0 Na ocene dostateczna s.tudent zna metody optyrgalizacji str.uktury geometrycznej
molekul, potrafi zaprojektowac strukture prostej czasteczki .
NA OCENE 3.5 KXXXXXXXXXXXXXXX
NA OCENE 4.0 KXXXXXXXXXXXXXXX
NA OCENE 4.5 XXX XXX XXXXXXXXXX
NA OCENE 5.0 KXXXXXXXXXXXXXXX
EFEKT KSZTALCENIA 3
NA OCENE 2.0 XXX XXX XXXXXXXXXX
NA OCENE 3.0 Na ocene dostateczna sfcudent zna metody optyrgalizacji str'uktury geometrycznej
molekut, potrafi zaprojektowac strukture prostej czasteczki .
NA OCENE 3.5 XXX XXXXXXXXXXXX
NA OCENE 4.0 XXX XXX XXXXXXXXXX
NA OCENE 4.5 KXXXXXXXXXXXXXXX
NA OCENE 5.0 KXXXXXXXXXXXXXXX
EFEKT KSZTALCENIA 4
NA OCENE 2.0 KXXXXXXXXXXXXXXX
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Na ocene dostateczna student zna metody optymalizacji struktury geometrycznej

Na oceng 3.0 molekul, potrafi zaprojektowac strukture prostej czasteczki .
NA OCENE 3.5 XXXXXXXXXXXXXXXX
NA OCENE 4.0 XXXXXXXXXXXXXXXX
NA OCENE 4.5 XXXXXXXXXXXXXXXX
NA OCENE 5.0 XXXXXXXXXXXXXXXX

10 MACIERZ REALIZACJI PRZEDMIOTU

ODNIESIENIE
DANEGO EFEKTU
EFEKT Do SZCZEGOL,O_ CELE TRESCI NARZEDZIA
WYCH EFEKTOW SPOSOBY OCENY
KSZTALCENIA PRZEDMIOTU PROGRAMOWE DYDAKTYCZNE
ZDEFINIOWA-
NYCH DLA
PROGRAMU
K Wo1,
K _ Woe, Cel 1 Cel 2
EK1 K U002, K U12, Cel 3 Cel 4 K1 K2 ;;3 S1 52 N1 N2 N3 F1 F2P1
K U13, K_KO03, Cel 5
K K04
K_Wo1,
K _Wo6, Cel 1 Cel 3
EK2 K Ul2, K U13, Cel 4 Cel 5 K1 K2 S1 S2 S3 N1 N2 N3 F1 F2 P1
K K03, K K04
K _WwWol,
K W03, Cel 1 Cel 2
EK3 K_WO06, Cel 3 Cel 4 K1 K2 ggs S1 52 N1 N2 N3 F1 F2 P1
K U12, K U13, Cel 5
K K03, K K04
K Wwoi,
K _Wo6, Cel 1 Cel 2
EK4 K_U06, K_U12, Cel 3 Cel 4 K1 K2 é<33 51 52 N1 N2 N3 F1 F2 P1
K U13, K_KO03, Cel 5
K K04
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11 WYKAZ LITERATURY

LITERATURA PODSTAWOWA

[1 | Wlodzimierz Kolos — Chemia kwantowa, Warszawa, 1975, PWN
[2 | P.W. Atkins — Molekularna mechanika kwantowa,, Warszawa, 1974, PWN

12 INFORMACJE O NAUCZYCIELACH AKADEMICKICH

OSOBA ODPOWIEDZIALNA ZA KARTE

dr Ewa Gondek (kontakt: e.gondek@up.pl)

OSOBY PROWADZACE PRZEDMIOT

1 dr Ewa Gondek (kontakt: )

2 prof Jerzy Sanetra (kontakt: )

13 ZATWIERDZENIE KARTY PRZEDMIOTU DO REALIZACIJI

(miejscowos¢, data) (odpowiedzialny za przedmiot)

PRZYJMUJE DO REALIZACJI (data i podpisy oséb prowadzacych przedmiot)

(dziekan)
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