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Tresci merytoryczne:

Blok laboratorium stanowi uzupetnienie zestawu przedmiotdéw specjalizacyjnych. Studenci majg
do dyspozycji opracowane moduty éwiczeniowe dotyczace nastepujacych tematow:
Programowanie obliczer naukowych w jezyku Python, Bazy funkcyjne i pakiety obliczeniowe
chemii kwantowej, Algorytmy rachunku macierzowego, Chemometria w MATLABIe,
Komputerowe generowanie widm oscylacyjnych, Numeryczne modelowanie witasnosci
elektrycznych i magnetycznych czgsteczek i materiatéw, Widma elektronowe - symulacje
komputerowe, Metoda DFT w zagadnieniach chemicznych, Oddziatywanie miedzymolekularne,
Modelowanie QSAR. Opis kazdego modutu zawiera czes$¢ teoretyczng i zalecang literature,
przyktadowy opis obliczen dla wybranego uktadu, zasady przygotowania danych i interpretaciji
wynikow oraz analize rezultatéw w réznych aspektach. Nastepnie student ma do wyboru kilka
propozycji uktaddédw molekularnych, dla ktérych wykonuje sam obliczenia oraz przygotowuje
szczegobtowy opis i interpretacje wynikow. Studenci wykonujg wszystkie ¢wiczenia wtgczone do
Bloku laboratoryjnego.

Cele przedmiotu:

Zapoznanie studentow z praktycznymi aspektami obliczen dla matych, srednich i duzych
czgsteczek oraz ze sposobem rozwigzywania probleméw chemicznych i spektroskopowych na
drodze teoretycznej.



specjalizacja/przedmioty-specjalizacyjne/21-blok-labolatorium

Blok laboratorium

Efekty ksztalcenia:

Student powinien posiadaé umiejetnosci wykonywania obliczern metodami teoretycznymi oraz
prawidtowej interpretacji otrzymanych wynikow.

Zalecana literatura:

1. Materiaty metodyczne do ¢wiczen.
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