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Formy zajeé, sposob ich realizacji i przypisana im liczba godm

Liczba punktow ECTS

A. Formy zaje¢
« wyktad,
* konwersatorium

Godziny kontaktowe

- udziat w wyktadach: 15 x 1h = 15h

- udziat w konwersatoriach: 15 x 2h = 30h
- konsultacje 1h

Razem 46h = 2 p. ECTS

B. Sposob realizaciji
e zajecia w sali dydaktycznej

Praca wtasna studenta
- przygotowanie do konwersatoriow 15h
- przygotowanie do egzaminu na o¢drbh

C. Liczba godzin
15W, 30K

Razem 30h =1 p. ECTS

W (1p. ECTS) + L (2 p. ECST)

Status przedmiotu
e obowizkowy

Jezyk wyktadowy
polski

Metody dydaktyczne

« wyktad z prezentagjmultimedialy

e konwersatorium w oparciu o prezentacje
przygotowane przez studentow

Forma i sposoéb zaliczenia oraz podstawowe kryteriaceny lub wy-
magania egzaminacyjne

e Sposoéb zaliczenia
« wyktad: obecné, zaliczenie na ocen
e konwersatorium: zaliczenie z ogen

B. Formy zaliczenia

« konwersatorium: ustalenie oceny zaliczeniowej wopao oceny
czstkowe otrzymywane w trakcie semestru na podstitysvne-
go uczestnictwa w dyskusji

C. Podstawowe kryteria

wyktad: do zdania egzaminu konieczne jest uczestmie w wykfadacH

konwersatorium: ocanzaliczeniowa ustala gina podstawie ocen
czgstkowych

Okreslenie przedmiotéw wprowadzapcych wraz z wymogami wsgpnymi

A. Wymagania formalnbrak

B. Wymagania wgpnepodstawy chemii nieorganicznej, organicznej i maéyki.




Cele przedmiotu
Zrozumienie sposobu modelowania molekularnego m@oppometod chemii kwantowej i zastosowanie tych gumizdo ba-
dania bioczsteczek.

Tresci programowe

A. Problematyka wykfaduPrzedstawienie gtéwnych koncepcji modelowania nutdekego. Podziat i zastosowanie me
chemii kwantowej w chemii i biochemii. Metody omthmacii struktury geometrycznej molekut, metodgimalizacji, badanig
powierzchni energii potencjalnej. Kryteria podziatprzewidywanie oddziatywiamigdzyczsteczkowych. Obliczenia dla izo
wanych czsteczek i z uwzglnieniem efektu rozpuszczalnika. Omoéwienie wykiauzigs metod modelowania w wyznaczg

struktury, momentéw dipolowych, parametréw widmRBmana i NMR, energii swobodnych, badaniu efekmiwatacyjnycip

na podstawie obliczedla matychsrednich i duych molekut wznych dla uktadéw biologicznych (woda, alkohole,amamidy
aminokwasy, DNA, RNA, biatka).

B. Problematyka konwersatoriummodelowanie struktury i wybranych éavasci biomolekut za pomamakietu programaéy
komputerowych.

Wykaz literatury
A. Literatura wymagana do ostatecznego zaliczeniaage¢ (zdania egzaminu):

1. L. Piela ,/dee chemii kwantowej”, PWN, Warszawap20
2. L. Stryer ,Biochemia”, wyd. IV, PWN, Warszawa, 1997

B. Literatura uzupetniaj aca

1. F. Jensen, ,Introduction to computional chemyistWiley, New York, 2007.
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Wiedza
K_WO03 Zna metody badania biomolekut OP1A W03
K_WO04 Zna podstawowe idee chemii kwantowej OP1A 4W0

Umiejetnosci

K_UO04 Potrafi wykorzystywapoznane metody chemii kwantowej do oblicbhéomolekut OP1A _U04
K_UO05 Umie identyfikowé proste biomolekuty na podstawie analizy widm uaysich za pomacpoznanych
spektroskopii OP1A _U05

Kompetencje spoteczne (postawy)

K_K02 Wykazuje aktyws postaw w dazeniu do poznawania metod oraz programow do modei@nsiruk-
tur OP1A _KO02

K_KO03 Jest zdolny do rozaaywania podstawowych probleméw

z zakresu identyfikacji struktur OP1A _K03

Kontakt
Dr hab. Teobald Kupka, teobaldk@gmail.com




