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1. |Field of study Biophysics

2. |Academic year of entry 2015/2016 (winter term), 2016/2017 (winter term)
3. |Level of qualifications/degree [first-cycle studies

4. |Degree profile general academic

5. |Mode of study full-time
Module: Chemia kwantowa

Module code: 0305-1BF-13-22

1. Number of the ECTS credits: 5

2. Learning outcomes of the module

learning level of
code description outcomes of [competence
the programme | (scale 1-5)
1BF 22 1 rozumie cywilizacyjne znaczenie chemii kwantowej i jej zastosowan KBF_W01 2
1BF_22 2 posiada podstawowg wiedze z zakresu chemii kwantowej KBF_W04 3
1BF_22_3 zna podstawowe oprogramowanie stosowane w modelowaniu molekularnym KBF_W08 3
1BF_22 4 potrafi korzysta¢ z wybranych pakietow oprogramowania do analizy struktury molekularnej uktadéw atoméw KBF_U06 3
1BF 22 5 potrafi przygotowac opracowanie zawierajgce opis, analize i wnioski dotyczace KBF_U11 3
otrzymanych wynikow obliczeniowych
1BF_22 6 potrafi pozyskiwac informacije z literatury, baz danych i innych Zrédet; potrafi integrowac pozyskane informacje KBF_U13 2
i dokonywac ich interpretacji, wycigga¢ wnioski oraz formutowac i uzasadnia¢ opinie

3. Module description

Description Na wyktadzie student zapoznaje sie z nastepujacymi zagadnieniami:

*Podstawy teoretyczne metod obliczeniowych chemii kwantowej. Metody oparte na przyblizeniu jednoelektronowym: metoda SCF w wariancie ab initio i
potempirycznym. Efekty korelacyjne. Metody wychodzace poza przyblizenie jednoelektronowe: metoda perturbacyjna MP2, metoda mieszania
konfiguracji i metoda sprzezonych klasterow.

*Metody oparte na funkcji gestosci - metoda DFT. Réwnania Kohna - Shama. Metoda DFT oparta na réwnaniu zaleznym od czasu (TDDFT) — widma
elektronowe. Metody potempiryczne AM1 i PM3.

«Zastosowanie metody DFT i metod potempirycznych do wyznaczania geometrii rownowagowej i optymalnej konformacji czasteczek o znaczeniu
biologicznym. Zastosowanie metod kwantowochemicznych do wyznaczania widm molekularnych czasteczek: widma elektrono-we, oscylacyjne oraz
rezonansu magnetycznego.

*Oddziatywanie miedzyczasteczkowe, przyblizenie supermolekularne, btedy superpozycji bazy. Kwantowochemiczny opis wigzania wodorowego oraz
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wigzania z przeniesieniem fadunku.

*Podstawy mechaniki molekularnej. Czasteczki w temperaturach r6znych od zera bezwzglednego. Elementy dynamiki molekularnej, generowanie
mozliwych konformacji ustalanie sta-bilnej konformacji makroczgsteczek.

«Zastosowanie metod mechaniki molekularnej i chemii kwantowej do opisu proceséw i wtasnosci przydatnych w projektowaniu lekéw: molekularne
potencjaty elektrostatyczne, fadunki czastkowe, orbitale graniczne, dysocjacja wigzan

na zajeciach laboratoryjnych student:

euczy sie korzystania z pakietéw obliczeniowych chemii teoretycznej i ich stosowania do rozwigzywania probleméw chemicznych

swyznacza whasciwosci molekularne metodami chemii obliczeniowej

eprzygotowuje sprawozdania zawierajgce opis, analize i wnioski dotyczace otrzymanych wynikow

w ramach pracy wiasnej student :

*w oparciu o notatki z wyktadéw oraz literature uzupetniajaca dazy do utrwalenia pozyskanej wiedzy

«doskonali umiejetnosci niezbedne do rozwigzywania zadan i probleméw z chemii metodami teoretycznymi

epodejmuje prébe rozwigzania zadan i probleméw zaproponowanych przez prowadzacego na wykfadzie

Egzamin obowigzkowy

Prerequisites

Zna podstawowe pojecia i twierdzenia z wybranych dziatbw matematyki wyzszej
posiada podstawowag wiedze z poszczegodlnych dziatow chemii obejmujgca: chemie nieorganiczng, organiczng i elementy chemii fizycznej

4. Assessment of the learning outcomes of the module

o learning outcomes of the
code type description module
1BF_22 w_1 [kolokwium dwa kolokwia w ramach zaje¢ laboratoryjnych; termin kolokwium podany do wiadomosci dwa |1BF_22_2, 1BF_22_3,
tygodnie wczesniej; zadania podobnego typu do zadanh rozwigzywanych na zajeciach 1BF_22 4, 1BF_22_5,
laboratoryjnych; skala ocen 2-5 1BF 22 6
1BF_22 w_2 |aktywnos$c¢ na zajeciach laboratorium: monitorowanie poprawnosci wykonywania pracy z pakietami obliczeniowymi; 1BF_22 3, 1BF_22 4,
skala ocen 2-5 1BF 22 5, 1BF 22 6
1BF 22 w_3 |[sprawozdanie Opracowanie zawierajgce opis stosowanych metod obliczeniowych, wyniki i wnioski 1BF 22 2,1BF 22 3,
dotyczace obliczen teoretycznych przeprowadzonych w ramach zaje¢ laboratoryjnych; skala |1BF_22 4, 1BF_22 5,
ocen 2-5 1BF 22 6
1BF 22 w_4 |egzamin pisemny Warunkiem przystapienia do egzaminu jest zaliczenie laboratorium; zakres materiatu — 1BF 22 1, 1BF 22 2,
wszystkie zagadnienia omawiane na wykfadach; skala ocen 2-5 1BF 22 3

5. Forms of teaching

form of teaching required hours of student's own work assessment of the
code L ) ] ) number L number | learning outcomes
type description (including teaching methods) of hours description of hours of the module
1BF_22 fs 1 |lecture wyktad wybranych zagadnien podstawowych 30 lektura uzupetniajgca , praca z podrecznikiem 40 1BF_22 w_4
z wykorzystaniem pomocy audiowizualnych
1BF_22 fs 2 [laboratory classes Cwiczenia laboratoryjne obejmujace nauke 30 Zapoznanie sie z instrukcja ¢wiczen; praca z 20 1BF_22_w_1,
korzystania z gtéwnych pakietéw chemii podrecznikiem; przygotowanie sprawozdania 1BF_22 w_2,
obliczeniowej oraz ich uzycie do z zajec laboratoryjnych 1BF 22 w_3
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| rozwigzywania problemow chemicznych.
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