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WYDZIAL CHEMICZNY
KARTA PRZEDMIOTU
Nazwa przedmiotu w jezyku polskim Modelowanie molekularne
Nazwa przedmiotu w jezyku angielskim Molecular modeling
Kierunek studiow (jesli dotyczy): Chemia
Specjalnos¢ (jesli dotyczy): Chemia zwigzkoéw organicznych i polimerow
Poziom i forma studiow: II stopien, stacjonarna
Rodzaj przedmiotu: obowigzkowy
Kod przedmiotu CHC023031
Grupa kursow NIE

Wyklad | Cwiczenia | Laboratorium | Projekt | Seminarium

Liczba godzin zaje¢ zorganizowanych w

Uczelni (ZZU) 30

Liczba godzin catkowitego naktadu pracy

studenta (CNPS) 60

Forma zaliczenia zaliczenie na
oceng

Dla grupy kurséw zaznaczy¢ kurs

koncowy (X)

Liczba punktow ECTS 2

w tym liczba punktéw odpowiadajaca 2

zajgciom

o charakterze praktycznym (P)

w tym liczba punktow ECTS
odpowiadajaca zajeciom wymagajacym 1
bezposredniego kontaktu (BK)

WYMAGANIA WSTEPNE W ZAKRESIE WIEDZY, UMIEJETNOSCI I KOMPETENCJI
SPOLECZNYCH
Podstawy znajomosci budowy czasteczek i hybrydyzacji
Podstawy geometrii analitycznej
Podstawowa znajomo$¢ chemii organicznej
Podstawowe umiej¢tnosci korzystania z komputera

POONPE

CELE PRZEDMIOTU
C1 Nauceznie konstrukcji trojwymiarowych modeli czagsteczek
C2 Nauczenie zastosowan meto chemii kwantowe;j
C3 Nauczenie podstawowych koncepcji teorii oddziatywan migdzyczasteczkowych
C4 Zapoznanie z technikami modelowania agregatow czasteczek
C5 Zapoznanie z podstawami modelowania reakcji chemicznych

PRZEDMIOTOWE EFEKTY UCZENIA SIE
Z zaKkresu umiejetnosci:
PEK_UO01 — umiejetnos¢ konstruowania trojwymiarowych modeli czasteczek na podstawie rozpoznanego
typu hybrydyzacji
PEK_UO02 — umiejetnos¢ obliczeniowego przewidywania struktury i wlasciwosci czasteczek
PEK_U03 — umiej¢tnos¢ przewidywania mozliwych struktur agregatow czasteczkowych
PEK _UO04 — umiejetnos¢ analizy oddziatywan w uktadach biatko-ligand
PEK_UO05 — umiejetnos¢ modelowania wlasciwosci dynamicznych agregatdw czasteczkowych
Z zakresu kompetencji spotecznych:
PEK_KO1 — umiejgtno$¢ zrozumienia, krytycznej oceny i komunikacji informacji ze zrodet naukowych
zwiazanej z metodami modelowania uktadow bioczgsteczek i ich wlasciwosci.

TRESCI PROGRAMOWE

Forma zajeé - laboratorium Liczba
godzin

Lal | Wprowadzenie i organizacja zaj¢¢. Edycja struktur czasteczek. 2




Zat. nr 5 do ZW 13/2019
Zatacznik nr 4 do programu studiow

La2 Przygotowanie obliczen dynamiki molekularnej 2
La3 Przygotowanie obliczen dynamiki molekularnej 2
La4 Analiza wynikow i trajektorii dynamiki molekularnej 2
La5 Indywidualne zadanie obliczeniowe 1 2
La6 Parametryzacja pola sitowego dla czasteczek organicznych: topologia, typy atomow, 2
parametry niewigzace
La7 Parametryzacja pola sitowego dla czasteczek organicznych: optymalizacja tadunkow 2
atomowych
La8 Parametryzacja pola sitowego dla czasteczek organicznych: parametry wiazace 2
La9 Indywidualne zadanie obliczeniowe 2 2
Lal0 | Dokowanie receptor-ligand oraz wirtualny screening. 2
Lall | Kwantowe obliczenia energii oddziatywan 2
Lal2 | Indywidualne zadanie obliczeniowe 4 2
Lal3 | Wprowadzenie do modelowania metodami hybrydowymi QM/MM 2
Lal4 | Modelowanie profilu energetycznego reakcji z uzyciem metod QM/MM 2
Lal5 | Indywidualne zadanie obliczeniowe 4 2
Suma godzin 30
STOSOWANE NARZEDZIA DYDAKTYCZNE
N1.  Rozwigzywanie problemow
N2.  Wykorzystanie specjalistycznego oprogramowania
N3.  Przygotowanie raportow z wynikow i analizy obliczen
OCENA OSIAGNIECIA PRZEDMIOTOWYCH EFEKTOW UCZENIA SIE
Oceny (F — formujaca (w Numer efektu uczenia si¢ Sposob oceny osiagnigcia efektu uczenia si¢

trakcie semestru), P —
podsumowujaca (na koniec

semestru)

F_Labl PEK_WO04,PEK_U05 Indywidualne zadanie obliczeniowe 1

F_Lab2 PEK_WO01, PEK_W04, PEK_UO01, Indywidualne zadanie obliczeniowe 2
PEK_U04

F_Lab3 PEK_W04, PEK_U03, PEK_U04 Indywidualne zadanie obliczeniowe 3

F_Lab4 PEK_W04, PEK_U02 Indywidualne zadanie obliczeniowe 4

C_Lab PEK_UO01, PEK_U02, PEK_UO03, F_Labl+F _Lab2+F_Lab3+F Lab4

PEK_U04, PEK_U05, PEK_WO01,
PEKWO04

Punkty Ocena

14-16 3,0
17-19 35
20-22 4,0
23-25 45
26-28 5,0

LITERATURA PODSTAWOWA I UZUPELNIAJACA
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