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Poziom ksztatcenia

| stopnia - licencjackie

Grupa zaje¢

Grupa zaje¢ obowigzkowych z
zakresu kierunku studiow

Grupa zaje¢ fakultatywnych

Forma studiéw stacjonarne Sposob realizacji na uczelni
Rok studiow 3 Jezyk wyktadowy polski
Semestr studiow 5 Liczba punktow ECTS 3.0
Profil ksztatcenia ogolnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie
Jednostka prowadzaca Rektor -> Wydziat Chemii
Imie i nazwisko Odpowiedzialny za przedmiot prof. dr hab. lwona Anusiewicz, prof. UG
wyktadowcy (wyktadowcow) | Prowadzacy zajecia z przedmiotu
Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium |RAZEM
Liczba godzin zaje¢ |0.0 0.0 45.0 0.0 0.0 45
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtosc¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta Aktywno$¢ studenta | Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktyczny_c’h, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |45 5.0 25.0 75
studenta

Cel przedmiotu

Celem przedmiotu jest nabycie praktycznych umiejetnosci w zakresie modelowania i analizy wiasciwosci
spektroskopowych zwigzkow wykorzystywanych lub identyfikowanych w kryminalistyce przy uzyciu metod
chemii kwantowej oraz pakietu Gaussian. Studenci poznajg podstawy przygotowania obliczen, optymalizaciji
struktur oraz interpretacji widm IR, Raman, UV-Vis, NMR, ECD/VCD i fluorescenciji.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[AKRL3_WO08] Absolwent zna i
rozumie zastosowanie technologii
informacyjnych w analizie danych,
interpretacji wynikéw i
raportowaniu badan
kryminalistycznych.

Absolwent zna i rozumie
zastosowanie technologii
informacyjnych w analizie danych
obliczeniowych, interpretacji
wynikow symulacji chemii
kwantowej oraz raportowaniu
badan spektroskopowych w
kontekscie kryminalistyki, z
wykorzystaniem specjalistycznego
oprogramowania oraz narzedzi
analizy danych.

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[AKRL3_W02] Absolwent zna i
rozumie w zaawansowanym
stopniu metody analityczne
stosowane w laboratoriach
kryminalistycznych, w
szczegolnosci spektroskopowe,
chromatograficzne i
elektroanalityczne.

Absolwent potrafi wykorzysta¢
metody obliczeniowe chemii
kwantowej do analizy i
interpretacji danych
spektroskopowych stosowanych w
kryminalistyce, w tym widm IR,
Raman, UV-Vis, NMR, ECD, VCD
oraz fluorescencji, wspierajgc
identyfikacje substanciji
chemicznych.

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[AKRL3_WO03] Absolwent zna i
rozumie budowe i wtasciwosci
chemiczne zwigzkow istotnych w
badaniach kryminalistycznych.

Absolwent zna i rozumie budowe
oraz wiasciwosci chemiczne
zwigzkow istotnych w badaniach
kryminalistycznych, a takze ich
wptyw na obserwowane
wiasciwosci spektroskopowe w
ujeciu obliczeniowej chemii
kwantowej.

[SW1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[AKRL3_KO08] Absolwent jest
gotéw do myslenia i dziatania w
sposob przedsiebiorczy,
poszukujgc innowacyjnych
rozwigzan, usprawniajgc procesy
analityczne i inicjujgc dziatania
sprzyjajagce modernizacji praktyki
kryminalistycznej.

Absolwent jest gotéw do
podejmowania dziatahn
innowacyjnych poprzez
zastosowanie metod chemii
obliczeniowej w analizie
spektroskopowej, usprawnianie
interpretacji danych oraz
rozwijanie nowoczesnych narzedzi
wspierajgcych identyfikacje
zwigzkoéw chemicznych w
kryminalistyce.

[SK8] obserwacja samodzielnej
lub zespotowej pracy studenta

[AKRL3_UO06] Absolwent potrafi
wykorzystaé oprogramowanie
specjalistyczne oraz
zaawansowane techniki
informacyjno-komunikacyjne do
opracowania i wizualizacji danych
eksperymentalnych.

Absolwent potrafi wykorzysta¢
oprogramowanie specjalistyczne
(np. Gaussian, Molden, Avogadro)
oraz narzedzia informatyczne do
opracowania, analizy i wizualizacji
wynikéw obliczen chemii
kwantowej, w tym widm
spektroskopowych (IR, Raman,
UV-Vis, NMR, ECD, VCD).".

[SUZ2] prezentacja/projekt/referat/
raport

Tresci przedmiotu

Tresci przedmiotu obejmujg wprowadzenie do metod obliczeniowej chemii kwantowej oraz ich zastosowanie
w analizie spektroskopowej zwigzkdw o znaczeniu kryminalistycznym. W ramach zaje¢ omawiane sg
podstawy dziatania pakietéw obliczeniowych (Gaussian oraz narzedzi Molden i Avogadro), zasady
przygotowania modeli molekularnych oraz interpretacja wynikdéw obliczen.

W czesci praktycznej studenci wykonujg obliczenia i analizujg widma spektroskopowe, w tym: IR, Raman,
UV-Vis, NMR, elektronowy dichroizm kotowy (ECD), wibracyjny dichroizm kotowy (VCD) oraz fluorescencje

stacjonarng.

Zajecia obejmujg réwniez zagadnienia zwigzane z optymalizacjg geometrii czasteczek, analizg
konformeréw, modelowaniem oddziatywan miedzyczgsteczkowych oraz interpretacjg wptywu struktury
chemicznej na wiasciwosci spektroskopowe.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

brak

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektéw uczenia sie

Sposob oceniania (sktadowe)

Prog zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

projekt

51.0%

100.0%

Data wygenerowania:

27.07.2026 12:12

Strona 2z3




Zalecana lista lektur Podstawowa lista lektur Chemia obliczeniowa. J. Harvey, PWN

Chemia obliczeniowa w laboratorium organicznym. A. Kaczmarek-
Kedziera, M. Ziegler-Borowska, D. Kedziera, Wydawnictwo Naukowe
UMK

Uzupetniajaca lista lektur brak

Adresy eZasobdw

Przyktadowe zagadnienia/ w _prébce zabgzpieczonej podcz_as poste_powania kr_yminalistycz_nego podejrz_ewa sie ob_t_acnos'é ni_eznanego
przyk’fadowe pytania/ zwigzku organicznego. Korzystajac z pakietu Gaussian, wykonaj opty_mal_|zaCJe .geometrn oraz obliczenia

. . czestosci drgan dla zaproponowanych struktur molekularnych na poziomie teorii DFT (np. B3LYP/6-311+
realizowane zadania +G(d,p)). Poréwnaj obliczone widma IR z widmem eksperymentalnym i zidentyfikuj najbardziej
prawdopodobng strukture nieznanego zwigzku. Oméw wptyw grup funkcyjnych oraz budowy molekularnej
na obserwowane pasma drgan.

Praktyki zawodowe Nie dotyczy
w ramach przedmiotu

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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