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Wydziat Chemii

Cheminter - wysokiej jakosci miedzynarodowy i interdyscyplinarny program studiéw doktoranckich
realizowany na Wydziale Chemii Uniwersytetu im. Adama Mickiewicza w Poznaniu

Obliczenia kwantowo-mechaniczne przy uzyciu programu Gaussian 03W

dr Jerzy Stanek
Warsztat badacza
Dziedzina/ chemia
dyscyplina
Rodzaj zaje¢ warsztat
Jezyk polski
Punkty ETCS 1
15

Liczba godzin

Cel zaje¢

Poznanie programu komputerowego Gaussian 03W oraz GaussView pod kgtem
prowadzenia obliczen kantowo-mechanicznych dla wybranych czgsteczek
chemicznych

Tresci ksztatcenia

e obliczenia kwantowo-mechaniczne metodami: ab-initio, semiempirycznymi
oraz DFT

bazy funkcyjne

optymalizacja geometrii oraz analiza konformacyjna wybranych czgsteczek
analiza kompleksow przejsciowych

badanie Sciezki reakcji

obliczenia energii oddziatywan miedzyczgsteczkowych

termodynamika reakcji chemicznych

Wymagania
wstepne

Brak

Efekty ksztatcenia

Po zakonczeniu zaje¢ doktorant potrafi: Metody weryfikacji

sprawnie porusza sie w srodowisku programu komputerowego
Gaussian i GaussView

zna sktadnie plikdéw wsadowych programu Gaussian, umie wykorzystaé

do tego celu program GaussView Egzamin praktyczny

potrafi analizowac pliki wynikowe programu Gaussian

potrafi wykonac¢ réznego typu obliczenia w programie Gaussian

zna sposoby obrazowania wynikdw za pomocg programu GaussView
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Harmonogram:

13.05.2019, godz. 10:45 — 13:15 (3 godziny zajet)
20.05.2019, godz. 10:45 — 13:15 (3 godziny zajec)
27.05.2019, godz. 10:45 — 13:15 (3 godziny zajec)
03.06.2019, godz. 10:45 — 13:15 (3 godziny zaje¢)
10.06.2019, godz. 10:45 — 13:15 (3 godziny zajet)

Zajecia realizowane z projektu nr POWR.03.02.00-00-1026/16 dofinansowanego w ramach Programu
Operacyjnego Wiedza Edukacja Rozw¢j osi priorytetowej I1l: Szkolnictwo wyzsze dla gospodarki i
rozwoju, dziatania: 3.2 Studia doktoranckie.
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