Przedmiot: Modelowanie molekularne
Kod przedmiotu: WTilCh/ISt/OSr/C-3c

1. Odpowiedzialny za przedmiot, jego miejsce zatrudni@a i e-mail: prof. Dr inz. Jerzy
Straszko, Instytut Chemii i Podstaw Ochrditgdowiska, e-mail: Jerzy.Straszko@ps.pl

2. Jezyk wyktadowy: polski

3. Liczba punktow: 3

4. Rodzaj studiéw, kierunek, specjalné¢, kierunek dyplomowania: studia stacjonarne |
stopnia, kierunek Ochrorrodowiska

5. Status przedmiotu dla ww. studiow:obieralny

6. Informacje o formach zajeé:
- wspotczynniki pracochtonia (wagi formy zagc¢): W,,= 1.0, W= 0.7

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.
VI | 3 15 z - - 15 z - - - -

Objasnienia Pkt — Iiczbq punktéw, G/sem. — liczba godzisemestrze, F.z. — forma zaliczenisegdE —
egzamin, Z — zaliczeniel:w. komp — zajcia w formiec¢wiczen, na stanowiskach komputerowych

7.Wymagane zaliczenie przedmiotow poprzedzagych (lub okreslenie wymaganej
wiedzy):

8.Program wyktadéw
Mechanika Molekularna. Pola sitowe. Metody modeloi@amolekularnego: ab initio,
empiryczne. Obstuga programu Hyper — Chem.

9.Program zaje¢ praktycznych

Wybor metody ab initio. Orbitale atomow wielofunkeych. Spektrometria UV — VIS.
Spektrometria IR. Analiza konformacyjna. Modeloweariwihzkdéw kompleksowych.

Modelowanie komputerowe krysztatéw. Analiza QSAR.
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