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Forma prowadzenia studiow stacjonarna
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Informacje podstawowe o module

Nazwa modutu

Modelowanie materiatow

Kod modutu W4-TC-S1-5-MM
Liczba punktéw ECTS 3
Jezyk wyktadowy polski

Cel i opis tresci ksztatcenia

Modut Modelowanie materialdw ma za zadanie zapoznanie studentéw z podstawowymi pojeciami i metodami chemii obliczeniowej skupiajac sie
przede wszystkim na rozwijaniu umiejetnosci korzystania z chemii obliczeniowej jako zaawansowanej metody badawczej, alternatywnej wobec
tradycyjnych eksperymentéw. Student zostanie zapoznany z wazniejszymi mozliwosciami wykorzystania metod mechaniki molekularnej i metod
kwantowo-chemicznych do opisu struktury i wkasnosci czasteczek chemicznych, a takze do opisu zjawisk spektroskopowych.
Tresci zajeé: Zastosowanie obliczen kwantowych w zielonej chemii: Wykorzystanie obliczen kwantowo-chemicznych do analizy struktury i
wiasciwosci molekularnych; Badania energetyczne i strukturalne molekut przy uzyciu metod kwantowo-chemicznych; Optymalizacja warunkéw
reakcji za pomoca podejscia teoretycznego. Projektowanie Zréwnowazonych Materiatow: Wykorzystanie metod chemii teoretycznej do
projektowania materiatdw o mniejszym wptywie srodowiskowym; Badania wtasciwosci materiatéw przy uzyciu narzedzi obliczeniowych.

Lista modutow koniecznych do nie dotyczy

zaliczenia przed przystgpieniem do
tego modutu (o ile to konieczne)

8. |Zak+adane efekty uczenia sie modutu

Stopien
Kod Opis realizacji
Efekty uczenia sie kierunku | (skala 1-5)

W4-TC-S1-5- |Znairozumie podstawowe pojecia mechaniki kwantowej . TCh_wo1 4
MM_01
W4-TC-S1-5- |Zna metody mechaniki klasycznej i kwantowej wykorzystywane w modelowaniu molekularnym. TCh_wo1 4
MM_02
W4-TC-S1-5- |Umie wyjasni¢ budowe czasteczek chemicznych, rozumie nature wigzania chemicznego i potrafi scharakteryzowac TCh_Uo01 4
MM_03 rézne jego typy.
WA4-TC-S1-5- |Znairozumie metodyke przeprowadzenia obliczenn metodami kwantowo-chemicznymi i mechaniki molekularne;. TCh_wo1 3
MM_04
WA4-TC-S1-5- |Wykazuje znajomo$¢ podstawowych pakietow chemii kwantowej i mechaniki molekularnej. TCh_WO05 3
MM_05
W4-TC-S1-5- |Ma podstawowag wiedze na temat planowania i wykonania eksperymentu numerycznego w zakresie metod kwantowo- [ TCh_WO07 3
MM_06 chemicznych i mechaniki molekularnej.
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W4-TC-S1-5- |Posiada wiedze na temat zasad projektowania uktadéw molekularnych i reakcji z zachowaniem zasad zielonej chemiii | TCh_WO09 3
MM_07 zrbwnowazonego rozwoju.

WA4-TC-S1-5- |Potrafi zastosowac¢ wybrany program obliczeniowy do wyznaczenia struktury elektronowej oraz optymalnej geometrii TCh_Uo01 4
MM_08 molekuty.

W4-TC-S1-5- |Potrafi wyznaczy¢ strukture stanu przejsciowego reakcji. TCh_Uo01 4
MM_09

WA4-TC-S1-5- |Planuje i realizuje eksperyment numeryczny z zastosowaniem metod kwantowo-chemicznych zgodnie z zasadami TCh_UO05 3
MM_10 zielonej chemii.

WA4-TC-S1-5- |Ma $wiadomos¢ komplementarnosci badan teoretycznych i doswiadczalnych i ich roli w poznawaniu struktury materii. TCh_K04 2
MM_11

9. |Metody prowadzenia zajeé

Kod Kategoria Nazwa (opis)

a0l Zbiér metod asymilacji wiedzy / podajgcych Wykiad informacyjny/kursowy
systematyczny kurs z okreslonej dyscypliny naukowej w ujeciu syntetycznym; realizacja zaktada bierny odbiér
przekazanych informacji

a03 Zbiér metod asymilacji wiedzy / podajgcych Opis
opis przedmiotow, zjawisk, procesow, oséb; wigze sie z okresleniem struktury i cech charakterystycznych opisywanego
obiektu, zjawiska, procesu,; opisowi towarzyszy zwykle pokaz opisywanego obiektu lub jego modele, rysunki, tabele,
wykresy, itd.; opis moze przyjac forme: wyjasnienia, klasyfikacji, uzasadnienia lub poréwnania

c07 Zbiér metod eksponujacych Prezentacja
mechaniczne przedstawienie syntetycznego obrazu tresci w formie grafiki prezentacyjnej, np. szeregu slajdéw lub innych
form multimedialnych zwykle z oméwieniem/innym komentarzem,; typowe skitadniki prezentacji - tekst ujety w punkty,
wykresy, grafika (obrazy) i animacje; ew. efekty dZzwiekowe lub muzyka; ilustracja multimedialna tresci zaje¢ prezentowana
w formie rzutowanego obrazu

dol Zbiér metod programowanych Praca z komputerem
np. Webquest - realizacja zadan edukacyjnych z wykorzystaniem urzgadzen elektronicznych, cyfrowych, programéw
komputerowych i aplikacji internetowych; NA petni funkcje konsultanta; praca studentow przebiega wedfug okreslonego
przez osobe prowadzgcg zajecia planu z uwzglednieniem etapdw i instrukcji oraz zmierza do wypracowania wskazanych
rezultatéw w ustalonym terminie

e01 Zbiér metod praktycznych Cwiczenie laboratoryjne/do$wiadczenie

[w tym, w terenie] metoda praktycznego stosowania wiedzy; realizowana w trzech fazach: dostrzezenie problemu
wywotanego trescig zadania, sformutowanie problemu i préba samodzielnego rozwigzania z oceng skutkéw; celem jest
zdobycie umiejetnosci, sprawnosci i nawykow oraz utrwalenie posiadanych wiadomosci, tak aby wiedza stata sie wiedzag
operatywng; metoda laboratoryjna zaktada wiekszg niz przeprowadzenie doswiadczenia samodzielnosc¢ uczgcych sie

10. |Formy prowadzonych zajeé¢

Kod

Nazwa Liczba godzin

Sposéb weryfikacji efektow

uczenia sie Efekty uczenia sie modutu Metody prowadzenia zajeé

W4-TC-S1-5-MM_sf
1

wyktad 15

egzamin W4-TC-S1-5-MM_01, W4-TC- a01, a03, c07
S1-5-MM_02, W4-TC-S1-5-
MM_04, W4-TC-S1-5-MM_05,
W4-TC-S1-5-MM_06, W4-TC-
S1-5-MM_07, W4-TC-S1-5-
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MM_11
WA4-TC-S1-5-MM_sf|laboratorium 30 zaliczenie W4-TC-S1-5-MM_03, W4-TC- c07, d01, e01
2 S1-5-MM_04, W4-TC-S1-5-
MM_06, W4-TC-S1-5-MM_08,
WA4-TC-S1-5-MM_09, W4-TC-
S1-5-MM_10, W4-TC-S1-5-
MM_11
11. |Praca studenta poza udziatem w zajeciach obejmuje w szczegdlnosci:
Czy czeSciowo
Kod Kategoria Nazwa (opis) zalicza sie do
BUNA-y?
a03 Przygotowanie do zaje¢ Cwiczenie praktycznych umiejetnosci Nie
czynnosci polegajgce na powtarzaniu, doskonaleniu i utrwalaniu praktycznych umigjetnosci, w tym
¢wiczonych podczas odbytych wczesniej zajec lub nowych, niezbednych z punktu widzenia realizacji
kolejnych elementéw programu (jako przygotowanie sie uczestnictwa w zajeciach)
ao4 Przygotowanie do zaje¢ Konsultowanie materiatéw uzupetniajgcych [wzgledem wskazanych w sylabusie] Tak
uzgadnianie dodatkowych do wskazanych w sylabusie materiatow, stuzacych realizacji zadan
wynikajgcych z uczestnictwa w zajeciach lub na potrzeby przygotowania sie do nich
b01 Konsultowanie programu i organizacji zaje¢ Zapoznanie sie z zapisami sylabusa Nie
przegladanie zawartosci sylabusa i zapoznanie sie z trescig jego zapisow
c01 Przygotowanie do weryfikacji efektéw uczenia |Ustalanie etapdw realizacji zadan przyczyniajacych sie do weryfikacji efektow uczenia sie Tak
sie przygotowanie strategii realizacji zadania uwzgledniajgcej podziat tresci, czynnosci i ich zakres, czas
realizacji oraz/lub sposéb pozyskania niezbednych do jego wykonania materiatow i narzedzi, itp.
c02 Przygotowanie do weryfikacji efektéw uczenia |Studiowanie wykorzystanej literatury oraz wytworzonych w ramach zaje¢ materiatow Nie
sie wgfebianie sie, dociekanie, rozwazanie, przyswajanie, interpretacja lub porzadkowanie wiedzy
pochodzacej z literatury, dokumentacji, instrukcji, scenariuszy, itd., wykorzystanych na zajeciach oraz z
notatek lub innych materiatéw/wytworéw sporzgdzonych w ich trakcie
c03 Przygotowanie do weryfikacji efektow uczenia |Realizacja indywidualnego lub grupowego zadania zaliczeniowego/egz./etapowego Nie
sie zbidér czynnosci zmierzajgcych do wykonania zadania zleconego do realizacji poza zajeciami, jako
obligatoryjnego etapu/elementu weryfikacji przypisanych do tych zajec¢ efektéw uczenia sie
do1 Konsultowanie wynikéw weryfikacji efektow Analiza korekt/informacji zwrotnej ze strony NA dotyczacych wynikow wer. ef. ucz. Tak
uczenia sie przeglad uwag, ocen i opinii sporzgdzonych przez NA odnoszgcych sie do realizacji zadania
sprawdzajgcego poziom osiggnietych efektéw uczenia sie
doz2 Konsultowanie wynikéw weryfikacji efektow Opracowanie planu korekty i zadan uzupetniajacych/korygujgcych Tak

uczenia sie

przeglad i wybdr zadan oraz czynnosci pozwalajacych na eliminacje wskazanych przez NA bteddéw, ich
weryfikacje lub poprawe oraz zaliczenie zadania na, co najmniej, najnizszym dopuszczalnym poziomie

Informacje dotyczace szczegbtdéw realizacji modutu w danym roku akademickim znajdujg sie w sylabusie dostepnym w systemie USOS: https://usosweb.us.edu.pl.
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