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1 INFORMACJE O PRZEDMIOCIE

NAZWA PRZEDMIOTU Modelowanie molekularne w katalizie

NAZWA PRZEDMIOTU

Molecular modeling in catalysis
W JEZYKU ANGIELSKIM

KOD PRZEDMIOTU WITCh TCH oIIS D9 20/21
KATEGORIA PRZEDMIOTU Przedmioty specjalno$ciowe
LiczBAa pUNKTOW ECTS 3.00

SEMESTRY 2

2 RODZAJ ZAJEC, LICZBA GODZIN W PLANIE STUDIOW

LABORATORIUM
SEMESTR WYKLADY CWICZENIA LABORATORIUM| KOMPUTERO- PROJEKT SEMINARIUM
WE
2 15 0 0 15 0 15

3 CELE PRZEDMIOTU

Cel 1 Zapoznanie studentéw z mozliwosciami zastosowania metod obliczeniowych chemii teoretycznej w zakresie
modelowania oraz badania uktad6éw i proceséw katalitycznych

Kod archiwizacji:
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4 WYMAGANIA WSTEPNE W ZAKRESIE WIEDZY, UMIEJETNOSCI I INNYCH
KOMPETENCJI

1 Wiedza w zakresie chemii ogolnej

2 Wiedza w zakresie chemii fizycznej

3 Zaliczony przedmiot Zjawiska powierzchniowe i kataliza przemystowa

5 EFEKTY KSZTALCENIA

EK1 Wiedza Ogo6lna znajomosé najwaznieszych metod obliczeniowych chemii teoretycznej stosowanych w mode-
lowaniu i badaniu ukladéw katalitycznych

EK2 Wiedza Znajomosé metod modelowania uktadéw katalitycznych

EK3 Umiejetnosci Umiejetnosé modelowania ukladéw katalitycznych oraz analizy wynikéw obliczen kwantowo-
chemicznych

EK4 Umiejetnosci Umiejetnosé zrozumienia i zaprezentowania wynikoéw teoretycznych badain uktadéw i procesow
katalitycznych opublikowanych w miedzynarodowych czasopismach naukowych

6 TRESCI PROGRAMOWE

LABORATORIUM KOMPUTEROWE

TEMATYKA ZAJEC LiczBAa

Lp . B
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN

Przygotowanie prostych modeli wybranych uktadow katalitycznych. Przygotowanie
plikéw wejsciowych, uruchomienie obliczen z zastosowaniem specjalistycznego

K1 oprogramowania, wizualizacja i interpretacja uzyskanych wynikow. Wizualizacja 15
i interpretacja wynikéw obliczenn kwantowochemicznych uktadéow katalitycznych na
podstawie dostarczonych plikéw zrodtowych.

WYKLADY

Lp TEMATYKA ZAJEC LiczBa
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN
Ogolne wprowadzenie do zagadnien modelowania uktadéw katalitycznych oraz

w1 . , . 2
teoretycznego badania proceséw katalitycznych.

W2 Przeglad metod chemii teoretycznej: mechanika molekularna, metody ab initio, 4
metody pétempiryczne, teoria funkcjonatu gestosci.

W3 Teoretyczne przewidywanie aktywnosci oraz innych wtasciwosci katalizatorow. 2

Klasterowe oraz periodyczne modele katalizatoré6w heterogenicznych. Metody
W4 hybrydowe (QM/MM, QM/QM) i ich zastosowanie w katalizie heterogenicznej 3
i homogeniczne;j.

Przyktady modelowania katalizatoréw oraz teoretycznych badan proceséw
katalitycznych.
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SEMINARIUM
Lp TEMATYKA ZAJEC LiczBa
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN
Prezentacje referatow dotyczacych teoretycznych badan uktadéw i procesow
S1 katalitycznych, przygotowanych na podstawie wybranych artykuléw naukowych 15
w jezyku angielskim.

7 NARZEDZIA DYDAKTYCZNE

N1 Wyktady

N2 Prezentacje multimedialne
N3 Dyskusja

N4 Cwiczenia laboratoryjne

N5 Konsultacje

8 OBCIAZENIE PRACA STUDENTA

FORMA AKTYWNOSCI

SREDNIA LICZBA GODZIN
NA ZREALIZOWANIE

AKTYWNOSCI
Godziny kontaktowe z nauczycielem akademickim, w tym:
Godziny wynikajace z planu studiéow 45
Konsultacje przedmiotowe 1
Egzaminy i zaliczenia w sesji 1

Godziny bez udzialu nauczyciela akademickiego wynikajace z nakladu p

racy studenta, w tym:

Przygotowanie sie do zajeé¢, w tym studiowanie zalecanej literatury 17
Opracowanie wynikow 8

Przygotowanie raportu, projektu, prezentacji, dyskusji 18
SUMARYCZNA LICZBA GODZIN DLA PRZEDMIOTU WYNIKAJACA Z 90
CALEGO NAKEADU PRACY STUDENTA

SUMARYCZNA LICZBA PUNKTOW ECTS DLA PRZEDMIOTU 3.00

9 SPOSOBY OCENY
OCENA PODSUMOWUJACA

P1 Zaliczenie pisemne
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P2 Sprawozdanie z ¢wiczenia laboratoryjnego
P3 Zaliczenie ustne

P4 Ocena prezentacji

KRYTERIA OCENY

EFEKT KSZTALCENIA 1

Student potrafi wymieni¢ tylko nazwy najwazniejszych metod obliczeniowych

NA oCENE 3.0 chemii teoretycznej
Student zna nazwy najwazniejszych metod, w niewielkim stopniu rozumie ich
NA OCENE 4.0 podstawy teoretyczne, orientuje sie w ich dokladnosci oraz mozliwosciach
zastosowarn
Student zna nazwy najwazniejszych metod, bardzo dobrze rozumie ich podstawy
NA OCENE 5.0 . . . .. R ,
teoretyczne, orientuje sie w ich dokladno$ci oraz mozliwosciach zastosowan
EFEKT KSZTALCENIA 2
NA OCENE 3.0 Stude')nt potrafi wymieni¢ tylko nazwy metod modelowania uktadow
katalitycznych
NA OCENE 4.0 Student zna nazwy metod, ich podstawowe cechy oraz ich najwazniejsze wady

i zalety

Student zna nazwy metod, ich podstawowe cechy, wady i zalety, orientuje sie
NA OCENE 5.0 w mozliwosciach zastosowania oraz dobrze rozumie podstawy teoretyczne
wszystkich tych zagadnieri

EFEKT KSZTALCENIA 3

Student z trudem buduje proste modele uktadéw katalitycznych oraz analizuje

Na oceNg 3.0 wyniki obliczenn kwantowochemicznych - wymaga duzej pomocy prowadzacego
Student potrafi budowaé proste modele uktadéw katalitycznych oraz analizowaé
NA OCENE 4.0 s . . .
wyniki obliczen kwantowochemicznych z czesciowa pomocs prowadzacego
NA OCENE 5.0 Student potrafi samodzielnie budowaé proste modele uktadéw katalitycznych oraz

analizowa¢ ze zrozumieniem wyniki obliczenn kwantowochemicznych

EFEKT KSZTALCENIA 4

Student z trudem prezentuje wyniki badain teoretycznych przedstawionych
NA OCENE 3.0 w wybranym artykule naukowym, popelniajac wiele btedéw merytorycznych
i jezykowych oraz nie potrafi poprawnie odpowiada¢ na zadawane pytania

Student poprawnie prezentuje wyniki badain teoretycznych przedstawionych
NA OCENE 4.0 w wybranym artykule naukowym, popelniajac nieliczne bledy merytoryczne
i jezykowe oraz potrafi poprawnie odpowiadaé¢ na zadawane pytania

Student bezblednie prezentuje wyniki badan teoretycznych przedstawionych
NA OCENE 5.0 w wybranym artykule naukowym oraz wyczerpujaco odpowiada na zadawane
pytania
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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
K2 Wo1 K1 W1 W2 W3
EK1 K2 W06 Cel 1 W5 S1 N1 N2 N3 N4 N5 P1 P2 P3 P4
K2 W05 K1 W1 W4 W5
EK2 K2 W09 Cel 1 g1 N1 N2 N3 N4 N5 P1 P2 P3 P4
K1 W1 W2 W3
K2 U088 b
EK3 _ Cel 1 W4 W5 S1 N1 N2 N3 N4 N5 P2
K2_Uo1 K1 W1 W2 W3
EK4 K2 U002 Cel 1 N1 N2 N3 N4 N5 P3 P4
K2 U05 W4 W5 S1

11 WYKAZ LITERATURY

LITERATURA PODSTAWOWA

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

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

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

[4 | R. A. van Santen, P. Sautet — Computational Methods in Catalysis and Materials Science, , 2009, Wiley-

VCH

LITERATURA UZUPEENIAJACA

[1 ] L. Piela — Idee chemii kwantowej, Warszawa, 2005, PWN

[2 | W. Kolos, J. Sadlej — Atom i czqsteczka, Warszawa, 1998, WNT

[3 | W. Kolos — Chemia kwantowa, Warszawa, 1986, PWN

[4 ] R. Rioux — Model Systems in Catalysis, , 2010, Springer

LITERATURA DODATKOWA

[1 | Artykuly naukowe dotyczace teoretycznych badan w zakresie katalizy
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12 INFORMACJE O NAUCZYCIELACH AKADEMICKICH
OSOBA ODPOWIEDZIALNA ZA KARTE

dr hab. inz. prof. PK Jarostaw Handzlik (kontakt: jhandz@pk.edu.pl)

OSOBY PROWADZACE PRZEDMIOT

1 prof. dr hab. inz. Jarostaw Handzlik (kontakt: jhandz@pk.edu.pl)

13 ZATWIERDZENIE KARTY PRZEDMIOTU DO REALIZACJI

(miejscowos¢, data) (odpowiedzialny za przedmiot) (dziekan)

PRZYIJMUJE DO REALIZACJI (data i podpisy oséb prowadzacych przedmiot)
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