Załącznik do zarządzenia nr 56 Rektora UMK 
z dnia 25 kwietnia 2012 r.
Formularz opisu przedmiotu (formularz sylabusa) na studiach wyższych, 
doktoranckich, podyplomowych i kursach dokształcających
	Nazwa pola


	Komentarz

	Nazwa przedmiotu (w języku polskim oraz angielskim)
	Metody chemii obliczeniowej

(Methods of Computational Chemistry)

	Jednostka oferująca przedmiot
	Wydział Chemii

	Jednostka, dla której przedmiot jest oferowany
	Wydział Chemii

	Kod przedmiotu 
	

	Kod ERASMUS
	13300

	Liczba punktów ECTS
	3


	Sposób zaliczenia
	Egzamin ustny

	Język wykładowy
	j. polski

	Określenie, czy przedmiot może być wielokrotnie zaliczany
	nie

	Przynależność przedmiotu do grupy przedmiotów 
	Przedmiot do wyboru

	Całkowity nakład pracy studenta/słuchacza studiów podyplomowych/uczestnika kursów dokształcających
	1. Godziny realizowane z udziałem nauczycieli: 

· suma godzin zajęć: 30
· konsultacje indywidualne: 5
2. Czas pracy indywidualnej (wykonanie projektu obliczeniowego): 30
3. Czas wymagany do przygotowania się i do uczestnictwa w procesie oceniania (analiza wyników i przygotowanie prezentacji, egzamin ustny): 20
4. Czas praktyk: nie dotyczy

	Efekty kształcenia – wiedza

	Student:

· zna i rozumie wiedzę z chemii obliczeniowej;

· posiada wiedzę o najnowszych osiągnięciach z dziedziny chemii obliczeniowej;

· zna nowoczesne techniki modelowania reakcji chemicznych i opisu stanów wzbudzonych.
· EK_W01, EK_W02,  EK_W03

	Efekty kształcenia – umiejętności
	Student:

· krytycznie analizuje stan bieżącej wiedzy w dziedzinie modelowania reakcji chemicznych i stanów wzbudzonych;

· wyszukuje literaturę naukową i selekcjonuje informacje dotyczące teoretycznego opisu reakcji chemicznych;

· samodzielnie formułuje i rozwiązuje problemy obliczeniowe odpowiadające pracy w laboratorium eksperymentalnym;

· opisuje wyniki własnych badań obliczeniowych i wykorzystuje je jako część publikacji i doniesień konferencyjnych.
EK_W01, EK_W02,  EK_W03

	Efekty kształcenia – kompetencje społeczne
	Student:

· rzetelnie ocenia efekty pracy własnej w dziedzinie wspomagania pracy laboratoryjnej technikami chemii obliczeniowej;

· wykazuje inicjatywę naukową we włączaniu technik chemii obliczeniowej do rozwiązywania problemów w laboratorium chemicznym;

· zabiega o wprowadzenie innowacyjnych narzędzi obliczeniowych do praktyki laboratoryjnej.
EK_K01, EK_K03, EK_K05

	Metody dydaktyczne
	Metody eksponujące: pokaz;

Metody podające: opowiadanie, pogadanka, wykład problemowy, wykład konwersatoryjny;

Metody poszukujące: metoda projektu, metoda seminaryjna, metoda ćwiczeniowa, giełda pomysłów, klasyczna metoda problemowa, studium przypadku.

	Wymagania wstępne
	Podstawy chemii organicznej
Podstawy chemii teoretycznej

	Skrócony opis przedmiotu
	Proponowany przedmiot ma charakter interdyscyplinarny i ma na celu zapoznanie słuchaczy z technikami i narzędziami chemii obliczeniowej wykorzystywanymi do projektowania syntez, badania mechanizmów reakcji i identyfikacji otrzymanych związków. Znajomość tych technik jest obecnie niezbędnym elementem wykształcenia wszechstronnego pracownika naukowego z dziedziny nauk przyrodniczych i farmaceutycznych. Jest ona również nieodzowna w prowadzeniu pracy dydaktycznej i naukowej na wysokim poziomie. 

	Pełny opis przedmiotu
	Kurs dotyczy wykorzystania metod chemii obliczeniowej w pracy laboratoryjnej. Nacisk położony jest na aplikację technik obliczeniowych do projektowania syntez, badania mechanizmów reakcji chemicznych i identyfikacji produktów, produktów pośrednich i stanów przejściowych. Omawiane są możliwości przeniesienia wyników obliczeń do pracy eksperymentalnej i napotykane w tym trudności związane z ograniczeniami stosowanych modeli teoretycznych oraz problemami i niejednoznacznościami doświadczalnymi. Na wybranych przykładach analizowane są m.in. reaktywność cząsteczek chemicznych oceniana na podstawie narzędzi chemii obliczeniowej oraz mechanizmy reakcji chemicznych. Ponadto, uwaga uczestników kursu jest zwracana na zagadnienia, które wymagają szczególnej ostrożności podczas modelowania molekularnego, takie jak badanie stanów wzbudzonych cząsteczek fotoczułych, wyznaczanie skręcalności właściwej czy stałych równowagi reakcji protolizy. Problematyka zajęć zaczerpnięta jest z faktycznych projektów badawczych realizowanych na naszym wydziale i dotyczy układów organicznych, związków kompleksowych i materiałów polimerowych. Ćwiczenia studenci wykonują samodzielnie podczas pracowni komputerowej. 

	Literatura
	Wykaz literatury podstawowej: 
1) Anna Kaczmarek-Kędziera, Marta Ziegler-Borowska, Dariusz Kędziera, Chemia obliczeniowa w laboratorium organicznym, Wydawnictwo Naukowe UMK, Toruń 2014.

2) Robert T. Morrison, Robert N. Boyd, Chemia organiczna, Wyd. Naukowe PWN 2009

3) Robert M. Silverstein, Francis X. Webster, David J. Kiemle, Spektroskopowe metody identyfikacji związków organicznych, Wyd. Naukowe PWN 2007
Wykaz literatury uzupełniającej: 

4) Steven M. Bachrach, Computational Organic Chemistry, Wiley-Interscience 2007

5) T. W. Graham Solomons, Craig B. Fryhle, Organic Chemistry, Wiley 2007

6) A. Hinchliffe, Molecular Modelling for Beginners, Wiley 2008

7) F. Jensen, Introduction to Computational Chemistry, Wiley 2006

8) D. Young, Computational Chemistry: A Practical Guide for Applying Techniques to Real World Problems, Wiley-Interscience 2001
9) publikacje naukowe związane z tematyką wybranych projektów oraz przeglądy z międzynarodowych czasopism.

	Metody i kryteria oceniania
	Egzamin na podstawie samodzielnie wykonanego projektu badawczego, wybranego zgodnie z zainteresowaniami naukowymi studenta. Egzamin przeprowadzony będzie w formie prezentacji wyników na forum grupy. Ocenie podlega wybór problemu badawczego, zastosowana metodologia, umiejętność krytycznej analizy uzyskanych wyników, dyskusja oraz forma prezentacji.

	Praktyki zawodowe w ramach przedmiotu
	Nie dotyczy


B. Opis przedmiotu cyklu 
	Nazwa pola
	Komentarz

	Cykl dydaktyczny, w którym przedmiot jest realizowany
	

	Sposób zaliczenia przedmiotu w cyklu
	Egzamin na podstawie przygotowanego projektu

	Forma(y) i liczba godzin zajęć oraz sposoby ich zaliczenia
	15 godzin pracowni komputerowej (egzamin ustny)

	Imię i nazwisko koordynatora/ów przedmiotu cyklu
	Anna Kaczmarek-Kędziera

	Imię i nazwisko osób prowadzących grupy zajęciowe przedmiotu
	Anna Kaczmarek-Kędziera, Dariusz Kędziera

	Atrybut (charakter) przedmiotu
	Przedmiot do wyboru

	Grupy zajęciowe z opisem i limitem miejsc w grupach
	Limit miejsc w grupie zajęciowej: 10 osób


	Terminy i miejsca odbywania zajęć
	Wg planu, Wydział Chemii

	Efekty uczenia się, zdefiniowane dla danej formy zajęć w ramach przedmiotu


	Student:

· W1: zna i rozumie wiedzę z chemii obliczeniowej;

· W2: posiada wiedzę o najnowszych osiągnięciach z dziedziny chemii obliczeniowej;

· W3: zna nowoczesne techniki modelowania reakcji chemicznych i opisu stanów wzbudzonych;

· U1: krytycznie analizuje stan bieżącej wiedzy w dziedzinie modelowania reakcji chemicznych i stanów wzbudzonych;

· U2: wyszukuje literaturę naukową i selekcjonuje informacje dotyczące teoretycznego opisu reakcji chemicznych;

· U3: samodzielnie formułuje i rozwiązuje problemy obliczeniowe odpowiadające pracy w laboratorium eksperymentalnym;

· U4: opisuje wyniki własnych badań obliczeniowych i wykorzystuje je jako część publikacji i doniesień konferencyjnych;

· K1: rzetelnie ocenia efekty pracy własnej w dziedzinie wspomagania pracy laboratoryjnej technikami chemii obliczeniowej;

· K2: wykazuje inicjatywę naukową we włączaniu technik chemii obliczeniowej do rozwiązywania problemów w laboratorium chemicznym;

· K3: zabiega o wprowadzenie innowacyjnych narzędzi obliczeniowych do praktyki laboratoryjnej.

	Metody i kryteria oceniania danej formy zajęć w ramach przedmiotu
	Egzamin na podstawie samodzielnie wykonanego projektu badawczego, wybranego zgodnie z zainteresowaniami naukowymi studenta. Egzamin przeprowadzony będzie w formie prezentacji wyników własnych na forum grupy. Ocenie podlega wybór problemu badawczego, zastosowana metodologia, umiejętność krytycznej analizy uzyskanych wyników oraz forma prezentacji.

	Zakres tematów
	1. Formułowanie problemu obliczeniowego do prowadzonego eksperymentu oraz przygotowanie warsztatu pracy obliczeniowej.

2. Ocena reaktywności cząsteczek chemicznych w reakcjach chemicznych na podstawie potencjałów elektrostatycznych, rozkładu ładunku cząstkowego, orbitali granicznych  oraz identyfikacja produktów pośrednich

3. Badanie mechanizmu reakcji jednoetapowych za pomocą technik obliczeniowych: reakcje kontrolowane termodynamicznie i kinetycznie.

4. Teoretyczny opis mechanizmu wieloetapowej reakcji chemicznej z uwzględnieniem wpływu oddziaływań międzycząsteczkowych na energetykę reakcji i uzyskane produkty

5. Badanie wpływu oddziaływania promieniowania z cząsteczką na jej właściwości i reaktywność: reaktywność w stanie wzbudzonym, zmiany fotochemiczne

6. Związki kompleksowe – widmo fotoelektronowe, potencjały redoks, opis reaktywności i stanów przejściowych

	Metody dydaktyczne
	Metody eksponujące: pokaz;

Metody podające: opowiadanie, pogadanka, wykład problemowy, wykład konwersatoryjny;
Metody poszukujące: metoda projektu, metoda seminaryjna, metoda ćwiczeniowa, giełda pomysłów, klasyczna metoda problemowa, studium przypadku.

	Literatura
	j.w.




