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KARTA PRZEDMIOTU
Kod przedmiotu 0512.6.BIOT1.D.PMM
Nazwa przedmiotu polskim Podstawy modelowania molekularnego
w jezyku angielskim Introduction to molecular modelling

1. USYTUOWANIE PRZEDMIOTU W SYSTEMIE STUDIOW

1.1. Kierunek studiow biotechnologia

1.2. Forma studiow stacjonarne

1.3. Poziom studiow studia pierwszego stopnia licencjackie
1.4. Profil studiow* ogoblnoakademicki

1.5. Osoba przygotowujaca karte przedmiotu dr hab. Pawet Rodziewicz, prof. UIK
1.6. Kontakt pawel.rodziewicz@ujk.edu.pl

2. OGOLNA CHARAKTERYSTYKA PRZEDMIOTU
2.1. Jezyk wykladowy polski

2.2. Wymagania wstepne* Umiejetnosci w zakresie przedmiotow — matematyka oraz fizyka

3. SZCZEGOLOWA CHARAKTERYSTYKA PRZEDMIOTU

3.1. Forma zajeé stacjonarne: wyktad (15 godzin), laboratorium (15 godzin)
3.2. Miejsce realizacji zajeé zajecia w pomieszezeniu dydaktycznym UJK
3.3. Forma zaliczenia zajeé wyklad — egzamin, konwersatorium — zaliczenie z oceng
3.4. Metody dydaktyczne wyktad konwersatoryjny, ¢wiczenia przedmiotowe, dyskusja grupowa
3.5. Wykaz podstawowa 1. L. Piela “Idee chemii kwantowej”, PWN, 2012
literatury uzupelniajgca 1. A. Kaczmarek-Kedziera, M. Ziegler-Borowska, D. Kedziera “Chemia obliczeniowa
w laboratorium organicznym”, Wydawnictwo Naukowe UMK, 2014

4. CELE, TRESCI I EFEKTY UCZENIA SIE

4.1. Cele przedmiotu (z uwzglednieniem formy zajec)

Wyktad:
C1. Poznanie podstaw wiedzy z metod obliczeniowych mechaniki kwantowej oraz mechaniki molekularnej niezbgdnych do
wykonywania obliczen statycznych oraz symulacji za pomocg dynamiki molekularnej dla uktadéw sktadajacych si¢ z czasteczek
chemicznych
C2. Ksztalttowanie postawy krytycznej wobec pozyskiwanych informacji

Laboratorium:
C1. Nabywanie umiej¢tnosci wykonywania obliczen statycznych za pomocg metod obliczeniowych mechaniki kwantowej oraz
mechaniki molekularnej dla wybranych uktadow modelowych.
C2. Ksztattowanie krytycznej oceny elementéw prowadzonego rozumowania.

4.2. TreSci programowe (z uwzglednieniem formy zajec)
Wyktad:
1. Przedstawienie podstawowych zatozen metod obliczeniowych mechaniki kwantowej:
metoda Hartree-Fock’a (HF), rachunek zaburzen Meller-Plesset’a (MP),
metoda oddziatywania konfiguracji (CI) oraz sprzgzonych klasterow (CC).
2. Teoria funkcjonatu gestosci (DFT).
3. Mechanika molekularna (MM) oraz stosowane obecnie pola sitowe (FF).
4. Sposoby przedstawiania struktury czasteczek chemicznych: wspotrzedne kartezjanskie oraz wewngtrzne (macierz Z).
5. Metoda dynamiki molekularne;.
6. Modelowanie zjawisk rzadkich z uzyciem wigzow.
Konwersatorium:
1. Przedstawienie czasteczek chemicznych za pomocg wspolrzednych kartezjanskich oraz wewngtrznych (macierz Z).
2. Przegladanie struktur zdeponowanych w bazie Protein Data Bank oraz omowienie zawartosci plikéw PDB.
3. Wizualizacja czasteczek chemicznych.
4. Optymalizacja funkcji falowej oraz optymalizacja geometrii dla wybranych uktadéw.
5. Obliczenia energii oddziatywania oraz wiazania.
6. Analiza parametrow strukturalnych badanych uktadow

4.3. Przedmiotowe efekty uczenia sie

< Odniesienie do
& Student, ktory zaliczyl przedmiot kierunkowych
= efektéw uczenia sie
w zakresic WIEDZY:
WO01 | Wymienia metody obliczeniowe mechaniki kwantowej oraz podaje ich zatoZenia BIOT1A_WO05
W02 | Podaje zatozenia mechaniki molekularnej oraz wymienia sktadniki stosowanych pol sitowych BIOT1A_WO05




w zakresie UMIEJETNOSCI:

U01 |Buduje macierz Z na podstawie zadanych wspotrzednych kartezjanskich BIOT1A_UO02
U02 | Oblicza energie oddzialywania oraz wigzania BIOT1A_U02
w zakresic KOMPETENCJI SPOLECZNYCH:
KO1 | Precyzyjnie formutuje pytania stuzace do poglebienia zrozumienia danego tematu i krytycznej BIOT1A KOl
oceny elementéw wiasnego rozumowania
4.4. Sposoby weryfikacji osiagniecia przedmiotowych efektow uczenia sie
Sposob weryfikacji (+/-)
pl‘Z:zli::ll;(t))tlowe ustfyg/f)?;lll:ny* Kolokwium* Projekt* nitg;?::;* Wl:;:li:* w lg):z;?e* spralulllonzil.anie
(symbol) Forma zajeé Forma zajeé Forma zajeé Forma zajeé Forma zajeé Forma zajeé Forma zajeé
wicC wiCi{L|WiC wiC{L|Wi{L Wi L Wi L
WO1 +
W02 +
uol + +
uo2 + +
K01 +

*niepotrzebne usungé

4.5. Kryteria oceny stopnia osiagniecia efektéw uczenia si¢

Forma
zajel

Ocena Kryterium oceny

wyklad (W)

(w tym e-learning)

3

Student z pisemnego kolokwium zaliczeniowego zdobywa 50-60% maksymalnej liczby punktow

3,5

Student z pisemnego kolokwium zaliczeniowego zdobywa 61-70% maksymalnej liczby punktéw

4

Student z pisemnego kolokwium zaliczeniowego zdobywa 71-80% maksymalnej liczby punktéw

4,5

Student z pisemnego kolokwium zaliczeniowego zdobywa 81-90% maksymalnej liczby punktéw

5

Student z pisemnego kolokwium zaliczeniowego zdobywa 91-100% maksymalnej liczby punktow

(w tym e-learning)

Laboratoria (K)*

3

oceny o 0.5 stopnia.

Student z przeprowadzonego kolokwium pisemnego zdobywa 50-60% maksymalnej liczby punktow.
Ocena koncowa jest oceng z przeprowadzonego kolokwium. Stwierdzona przez prowadzacego oraz
odnotowana na liScie obecnosci aktywnos$¢ studenta na minimum 3 zajgciach powoduje podniesienie koncowe;j

3,5

Student z przeprowadzonego kolokwium pisemnego zdobywa 61-70% maksymalnej liczby punktow

4

Student z przeprowadzonego kolokwium pisemnego zdobywa 71-80% maksymalnej liczby punktéw

4,5

Student z przeprowadzonego kolokwium pisemnego zdobywa 81-90% maksymalnej liczby punktow

5

Student z przeprowadzonego kolokwium pisemnego zdobywa 91-100% maksymalnej liczby punktow

5.

BILANS PUNKTOW ECTS - NAKEAD PRACY STUDENTA

Obciazenie studenta

Kategoria

Studia
stacjonarne

Studia

LICZBA GODZIN REALIZOWANYCH PRZY BEZPOSREDNIM UDZIALE
NAUCZYCIELA /GODZINY KONTAKTOWE/

45

Udzial w wykiadach

15

Udziat w konwersatoriach

28

Udziat w kolokwium zaliczeniowym

2

SAMODZIELNA PRACA STUDENTA /GODZINY NIEKONTAKTOWE/

30

Przygotowanie do wyktadu

Przygotowanie do ¢wiczen

Przygotowanie do egzaminu/kolokwium

20

LACZNA LICZBA GODZIN

75

PUNKTY ECTS za przedmiot

*niepotrzebne usungé

Przyjmuje do realizacji (data i czytelne podpisy 0séb prowadzqcych przedmiot w danym roku akademickim)

niestacjonarne




