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1. Jezyk wyktadowy: polski
2. Liczba punktow: 3
3. Rodzaj studidw, kierunek, specjalnéé: studia Il stopnia, stacjonarne, kierunekyimeria
Chemiczna i Procesowa, specjditnformatyka procesowa
4. Status przedmiotu dla ww. studiow:obowizkowy
5. Informacje o formach zaje¢:
Zajecia praktyczne
Sem. Pkt Wyktad Seminarium | Cw/éw. komp. | Laboratoriun Projekt
G/sem| F.z. | G/lsem F.z. | G/sem F.z. | G/sem F.z. | G/sem F.z.
Il 3 15 z 30 Z
Waga 0,6 0,4
Objasnienia Pkt — liczba punktéw, G/sem. — liczba godzin wmestrze, F.z. — forma zaliczenia &aj

(E — egzamin, Z — zaliczenig§w. komp — zajcia w formieéwiczen, na stanowiskach komputerowych

. Wymagane zaliczenie przedmiotow poprzedzggych (lub okreslenie wymaganej

wiedzy): Zaawansowane metody matematyczne w modelowanilegpdag termodynamika
chemiczna i procesowa, chemia fizyczna.

. Program wyktadow

Teoretyczne i obliczeniowe aspekty modelowawniskali mezo- i molekularnej. Podstawowe
pogcia. Metody symulacji komputerowej Zaawansowane oghet matematyczne
I numeryczne stosowane przy modelowaniu w ska#izo i molekularnej. Symulacja
molekularna za pomaczaawansowanych metod Monte Carlo. Kinetyka i romaga
adsorpcji na poziomie mikro i makroskopowej skalWlodelowanie i projektowanie
nanostrukturalnych adsorbentow. Symulacja seWeosci termofizycznych w skali
molekularnej, zastosowanie teorii amanych z symulagjprzemian fazowych. Zastosowanie
modelowania molekularnego w zymierii chemicznej: przerdbka ropy naftowej, rozwgj
nowych katalizatoréw, lekéw, usuwanie siarki nbgmy metod ekstrakcyjma w uktadzie
ciecz/ciecz, etc. Przewidywanie struktury biajgtojektowanie nowych asteczek.

. Program zaj¢ praktycznych

Wybrane praktyczne metody symulacji komputerowejastdsowanie praktyczne
zaawansowanych metod matematycznych i numerybzrsyjosowanych w modelowaniu
w skali mezo i molekularnej. Symulacja wybranydttaddw: rownowaga i kinetyka adsorpcji
w skali mikro i makroskopowej, symulacja wdavosci termofizycznych w skali
molekularnej. Wybrane programy neaiziowe stosowane w modelowaniu w skali mikro
I mezomolekularnej.
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