Sylabus przedmiotu

Przedmiot:

Zastosowanie informatyki w chemii

Kierunek:

Chemia, | stopien [6 sem], stacjonarny, ogdlnoakademicki, rozpoczety w: 2014

Specjalnosé:

chemia kryminalistyczna

Rok/Semestr:

112

Liczba godzin:

30,0

Nauczyciel:

Boréwko Matgorzata, prof. dr hab.

Forma zajec:

laboratorium

Rodzaj zaliczenia:

zaliczenie na ocene

Poziom trudnosci:

podstawowy

Wstepne wymagania:

Brak

Metody dydaktyczne:

« ¢wiczenia laboratoryjne

Zakres tematow:

W ramach ¢wiczen student pisze programy o wzrastajagcym stopniu ztozonosci. Zadania dostosowane sg do
kolejno realizowanych tematéw.

Tematy:

. Edycja, kompilacja, uruchamianie programoéw.

. Standardowe wejscie i wyjScie. Wczytywanie i wyprowadzaniewartosci zmiennych réznych typow.

. Planowanie wydrukéw. Lista argumentéw wyjsciowych procedur Write i WriteLn.

Tworzenie wyrazen.

Podstawowe instrukcje (instrukcja przypisania, instrukcja wywotania procedury, instrukcja ztozona).

. Instrukcje warunkowe 'if' oraz 'case’.

. Petle: ‘'while’, 'for', 'repeat ... until'. Przyktady zastosowan.

. Zmienne tablicowe.

. Obstuga plikéw. Zapisywanie do pliku, czytanie z pliku.

. Tablicowanie funkciji.

. Podprogramy: funkcje, procedury.

. Mechanizmy komunikacji z podprogramem: zmienne globalne, funkcyjne zwracanie wartosci, parametry
przekazywane przez wartos¢, parametry przekazywane przez zmienna.

. Catkowanie numeryczne (metoda trapezéw, metoda Simpsona).

. Rozwigzywanie réwnan nieliniowych (metoda bisekcji, metoda Newtona).

. Metody aproksymaciji (regresja liniowa).

. Przyklady zastosowan w chemii.
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Forma oceniania:

« ¢wiczenia praktyczne/laboratoryjne
 ocena ciagta (biezace przygotowanie do zajec i aktywnosc)

Literatura:

1. A. Marciniak, Turbo Pascal 5.5, BUM, Wydawnictwo Nakom, Poznan, 1993.

2. A. Marciniak, Turbo Pascal 7, BUM, Wydawnictwo Nakom, Poznan, 2002.

3. M. Syslo, Elementy informatyki w szkole, PWN, Warszawa, 1993.

4. Z. Fortuna, B. Macukow, J. Wasowski, Metody numeryczne, WNT, Warszawa, 2001

Modutowe efekty
ksztalcenia:

01 Sformutowac zasady tworzenia algorytmow, podac zasady programowania strukturalnego

02 Wymieni¢ podstawowe elementy wybranego jezyka programowania, typy zmiennych, instrukcje

03 Opisac i wyjasni¢ podstawowe metody numeryczne

04 Opisac typy metod obliczeniowych stosowanych w chemii

05 Napisac prosty program komputerowy w wybranym jezyku

06 Zastosowa¢ metody numeryczne w obliczeniach chemicznych

07 Korzysta¢ z wybranych programéw uzytkowych i naukowych baz danych

09 Korzystajac z podrecznika potrafi samodzielnie zaimplementowac¢ proste metody numeryczne

10 Uswiadomic¢ sobie znaczenie i ograniczenia metod komputerowych stosowanych w chemii, szybko$¢
rozwoju technik informatycznych i koniecznos¢ statego ksztatcenia

12 Samodzielnie wyszukiwac informacje w literaturze naukowej, internecie i bazach danych (takze w
jezykach obcych)
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