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Cel przedmiotu

Zdobycie wiedzy w zakresie podstawowych poje¢ zwigzanych z mechanizmami reakgji
chemicznych.Nabycie umiejetnosci oszacowywania barier aktywaciji i barier termodynamicznych reakgc;ji
chemicznych.Nabycie umiejetnosci uzywania metod teoretycznych do przewidywania statych szybkosci

reakcji chemicznych.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[CHEMMUZ2_U04] Stosuje
zdobytg wiedze z chemii oraz
pokrewnych dyscyplin naukowych.

Student nabywa umiejetnos¢
lokalizacji stanéw przej$ciowych
na drodze reakcji,

[SUZ2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMU2_W08] Wykazuje sie
pogtebiong znajomoscia
teoretycznych metod
obliczeniowych i informatycznych
stosowanych do rozwigzywania
probleméw z chemii.

Student definiuje i opisuje
podstawowe pojecia zwigzane z
mechanizmami reakcji
chemicznych, rozumie wptyw
barier aktywacyjnych na statg
szybkosci reakc;ji

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMUZ2_U05] Prezentuje
wyniki badan w postaci
samodzielnie zredagowanej pracy
pisemnej, zawierajgcej opis i
uzasadnienie celu pracy, przyjeta
metodologie, wyniki oraz ich
znaczenie na tle innych podobnych
badan.

Student nabywa umiejetnos¢
obliczania

statej szybkos$ci reakgiji i
przewiduje ogdlny przebieg reakcji

[SU2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMU2_WO07] Dobiera
techniki eksperymentalne oraz
teoretyczne w zakresie
niezbednym do zrozumienia,
opisu i

modelowania procesow
chemicznych o $rednim stopniu
ztozonosci.

Student wie jak dobrac
odpowiednie metody teoretyczne
do badanej reakcji chemiczne;j.

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMUZ2_U02] Krytycznie
ocenia wyniki przeprowadzanych
eksperymentow, dokonywanych
obserwagiji i obliczen
teoretycznych, a takze dyskutuje
btedy.

Student nabywa umiejetnos¢
oszacowywania wysokosci barier
aktywacyjnych i barier
termodynamicznych

[SU2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMU2_WO05] Operuje
pogtebiong wiedzg w zakresie
studiowanej specjalnosci.

Student wie jak dokona¢ badania
mechanizmu danej reakcji
chemiczne;j.

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMU2_KO01] Zna
ograniczenia wiasnej wiedzy,
rozumie koniecznos$¢ dalszego
ksztatcenia sie i potrafi inspirowacé
do tego inne osoby.

Student rozwija umiejetnosé
trafnego i logicznego myslenia
oraz wnioskowania. Uczy sie
zasad bezpiecznej,
odpowiedzialnej i efektywnej
pracy. Rozwija umiejetnos¢ pracy
w grupie.

[SK2] prezentacja/projekt/referat/
raport

Tresci przedmiotu

Kurs obejmuje nabycie wiedzy i umiejetnosci z zakresu podstawowych poje¢ zwigzanych z mechanizmami
reakcji chemicznych, w tym wzoréw niezbednych do obliczenia statej szybkosci reakcji. Studenci dowiedzg
sie, jak uzyskac ogolny obraz mechanizmu reakcji, rozrézni¢ mechanizmy skoordynowane i wieloetapowe,
znalez¢ poczatkowe kompleksy substratow, zlokalizowa¢ stany przejsciowe (punkty siodtowe) i produkty
posrednie, oszacowac¢ wysoko$¢ barier kinetycznych (aktywacji), wyznaczy¢ wysokosci barier
termodynamicznych i dokonywac obliczen statych szybkos$ci reakcji. Umiejetnosci te bedg nabywane
poprzez studiowanie rzeczywistych przykladéw réznych mechanizméw reakcji z wykorzystaniem narzedzi

obliczeniowej chemii kwantowej.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

podstawowa wiedza z zakresu chemii

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposéb oceniania (sktadowe)

Prog zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

Kryteria oceny zgodne z
Regulaminem Studiow
Uniwersytetu Gdanskiego Zajecia
laboratoryjne: oceny na podstawie
jakosci zaliczonych rozwigzan
éwiczenia

51.0%

100.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

Energetic Principles of Chemical Reactions, J. Simons, Jones and
Bartlett Publishers, Inc., 1983.An Introduction to Theoretical Chemistry,
J. Simons, Cambridge University Press, 2003
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Uzupetniajaca lista lektur

Geometrical Derivative of Energy Surfaces and Molecular Properties,
P. Jorgensen, J. Simons, D. Reidel Publishing Company, 1985

Adresy eZasobdéw

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Obliczy¢ statg szybkosci reakcji przemiany CH3CN--> CH3NC w fazie gazowej i w Srodowisku wodnym.

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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