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Przedmiot:

Zastosowanie informatyki w chemii
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Specjalnosé:

chemia srodkéw bioaktywnych i kosmetykow
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Liczba godzin: |15,0
Nauczyciel: |Rzysko Wojciech, dr hab.
Forma zaje¢: |wyktad
Rodzaj zaliczenia: [egzamin
Punkty ECTS: |3,0
: . 0 Godziny kontaktowe z prowadzacym zajecia realizowane w formie konsultacji
Godzmp we ekwiwalenty 15,0 Godziny kontaktowe z prowadzacym zajecia realizowane w formie zaje¢ dydaktycznych
punktéw ECTS (tgczna N !
! : 0 Przygotowanie sie studenta do zaje¢ dydaktycznych
liczba godzin w e RN .
. 0 Przygotowanie si¢ studenta do zaliczen i/lub egzaminow
semestrze): : . . ;
0 Studiowanie przez studenta literatury przedmiotu
1. Elementy historii informatyki. Podstawowe zastosowanie komputeréw.
2. Wprowadzenie do programowania strukturalnego. Twierdzenie o strukturze.
3. Tworzenie algorytmoéw. Sekwencja, selekcja, iteracja.
4. Elementy jezyka Pascal.
5. Ogolny schemat programu w Pascalu.
6. Definicje, deklaracje.
7. Pojecie zmiennej. Typy zmiennych.
8. Standardowe wejscie i wyjscie.
Zakres tematow: | 9. Podstawowe instrukcje: instrukcja przypisaniainstrukcja wywotania procedury, instrukcja ztozona,

instrukcje warunkowe 'if' oraz ‘case’, petle: ‘while’, 'for', 'repeat ... until'.
. Obstuga plikow.
. Rézniczkowanie numeryczne.
. Calkowanie numeryczne (metoda trapezow).
. Rozwigzywanie réwnan nieliniowych (metoda trapezéw).
. Metody aproksymaciji (regresja liniowa).
. Przyktady zastosowan w chemii.
. Symulacje komputerowe

Forma oceniania:

* egzamin pisemny
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Modutowe efekty
ksztalcenia:

01 Sformutowaé zasady tworzenia algorytméw, podaé 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 Zastosowac¢ metody numeryczne w obliczeniach chemicznych

07 Korzysta¢ z wybranych programéw uzytkowych i naukowych baz danych

09 Korzystajac z podrecznika potrafi samodzielnie zaimplementowaé proste metody numeryczne

10 Uswiadomi¢ sobie znaczenie i ograniczenia metod komputerowych stosowanych w chemii, szybkos¢
rozwoju technik informatycznych i koniecznos¢ stalego ksztalcenia

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

jezykach obcych)
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