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1 Informacje o przedmiocie

Nazwa przedmiotu Projektowanie układów molek.

Nazwa przedmiotu
w języku angielskim

Design of molecular systems

Kod przedmiotu WIMiF FT oIS B11 20/21

Kategoria przedmiotu Przedmioty podstawowe

Liczba punktów ECTS 4.00

Semestry 3

2 Rodzaj zajęć, liczba godzin w planie studiów

Semestr Wykład Ćwiczenia Laboratorium
Laboratorium
komputero-

we
Seminarium Projekt

3 15 15 0 15 0 0

3 Cele przedmiotu

Cel 1 Zapoznanie studentów z praktycznym wykorzystaniem metod fizyki i chemii kwantowej w praktyce, a wsz-
czególności z ich wykorzystaniem do modelowania struktur molekularnych.

Cel 2 Praktyczne zapoznanie studentów z profesjonalnym oprogramowaniem numerycznym do projektowania struk-
tur molekularnych.

Kod archiwizacji:
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4 Wymagania wstępne w zakresie wiedzy, umiejętności i innych
kompetencji

1 Znajomość podstawowych zagadnień z chemii

5 Efekty kształcenia

EK1 Wiedza Student potrafi zbudować w programie HyperChem związek niskocząsteczkowy w 2D i 3D potrafi
wyznaczyć długości i kąty wiązań, rozkład ładunku oraz współrzędne geometryczne.

EK2 Wiedza Student potrafi przeprowadzić optymalizację geometryczną wybranej molekuły metodami AM1i
PM3. Obliczyć momenty dipolowe i poziomy energetyczne HOMO i LUMO moelkuł.

EK3 Wiedza Student potrafi zaprojektować trajektorię molekularno-dynamiczna w wybranej temperaturze

EK4 Wiedza Modelowanie polipeptydów. Korzystanie z bazy danych. Porównanie struktur dwóch polipepty-
dów.Mutacje punktowe.

6 Treści programowe

Laboratorium komputerowe

Lp
Tematyka zajęć
Opis szczegółowy bloków tematycznych

Liczba
godzin

K1

Zapoznanie z programem HyperChem. Konstrukcja wejściowych i wyjściowych
pakietów obliczeniowych. Budowanie prostych cząsteczek w 2D i 3D. Pomiar
właściwości strukturalnych cząsteczek; długości i kąty wiązań, rozkład
ładunku,współrzędne geometryczne. Optymalizacja geometrii cząsteczek
w wybranym polu siłowym. Wyznaczenie energii z wykorzystaniem metody
półempirycznej. Analiza konformacyjna wybranych cząsteczek. Obliczanie
momentów dipolowych w cząsteczkach oraz poziomów energetycznych HOMO
i LUMO. Dynamika molekularna - projektowanie trajektorii
molekularno-dynamicznejw dwóch wybranych temperaturach

15

Ćwiczenia

Lp
Tematyka zajęć
Opis szczegółowy bloków tematycznych

Liczba
godzin

C1 Rozwiązywanie zagadnień dotyczących tematyki wykładu 15

Wykład

Lp
Tematyka zajęć
Opis szczegółowy bloków tematycznych

Liczba
godzin
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Wykład

Lp
Tematyka zajęć
Opis szczegółowy bloków tematycznych

Liczba
godzin

W1

Omówienie następujących zagadnień : Metody półempiryczne, ab initio oraz
funkcjonałów gęstości elektronowej (DFT- density functional theory) podstawy
teoretyczne ze szczególnym uwzględnieniem metod AM1 i PM3, Oddziaływanie
konfiguracyjne, poziomy energetyczne HOMO i LUMO, Mechanika molekularna
i kwantowa, Optymalizacja geometryczna, Dynamik molekularna, Widma
absorpcji i fotoluminescencji

15

7 Narzędzia dydaktyczne

N1 Wykłady

N2 Ćwiczenia projektowe

N3 Dyskusja

N4 Konsultacje

N5 Zadania tablicowe

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 20

Egzaminy i zaliczenia w sesji 5

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

Przygotowanie się do zajęć, w tym studiowanie zalecanej literatury 20

Opracowanie wyników 10

Przygotowanie raportu, projektu, prezentacji, dyskusji 20

Sumaryczna liczba godzin dla przedmiotu wynikająca z
całego nakładu pracy studenta 120

Sumaryczna liczba punktów ECTS dla przedmiotu 4.00
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9 Sposoby oceny

Ocena formująca

F1 Odpowiedź ustna

F2 Projekt indywidualny

Ocena podsumowująca

P1 Średnia ważona ocen formujących

Kryteria oceny

Efekt kształcenia 1

Na ocenę 3.0 opanowanie w 60% omawianego zagadnienia.

Efekt kształcenia 2

Na ocenę 3.0 opanowanie w 60% omawianego zagadnienia.

Efekt kształcenia 3

Na ocenę 3.0 opanowanie w 60% omawianego zagadnienia.

Efekt kształcenia 4

Na ocenę 3.0 opanowanie w 60% omawianego zagadnienia.

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
K_W02 K_W04
K_W06 K_W18 Cel 1 Cel 2 K1 C1 W1 N1 N2 N3 N4 N5 F1 F2 P1

EK2
K_W02 K_W04
K_W06 K_W18 Cel 1 Cel 2 K1 C1 W1 N1 N2 N3 N4 N5 F1 F2 P1

EK3
K_W02 K_W05
K_W06 K_W18 Cel 1 Cel 2 K1 C1 W1 N1 N2 N3 N4 N5 F1 F2 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

EK4

K_W02 K_W04
K_W05 K_W06

K_W07
K_W09b
K_W18

Cel 1 Cel 2 K1 C1 W1 N1 N2 N3 N4 N5 F1 F2 P1

11 Wykaz literatury

Literatura podstawowa

[1 ] Włodzimierz Kołos — Chemia Kwantowa, Warszawa, 1978, PWN

[2 ] Peter William Atkins — Chemia Fizyczna, Warszawa, 2003, PWN

12 Informacje o nauczycielach akademickich

Osoba odpowiedzialna za kartę

dr hab. Ewa Gondek (kontakt: egondek@pk.edu.pl)

Osoby prowadzące przedmiot

1 dr hab. Ewa Gondek (kontakt: egondek@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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