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ABSTRACT

Nowadays dynamic development of electronically supported teaching and
learning methods exerts significant influence on modern teaching of chemistry.
This resulted in E-chemistry: a combination of computer science and chemistry
which covers many fields of knowledge, from education of chemistry and scientific
information access to computer modeling of chemical compounds and reactions
(Fig. 2).

At present, majority of universities resigns from publication of printed materials
for students and provide access to teaching materials published on-line. Current
electronic systems offer a great variety of workspaces and channels to facilitate distri-
bution of information to students, enhancement of face-to-face courses, e-books
creation, preparation of teaching materials, tests and electronic exams, management
of electronic lessons, or even creation of virtual chemistry laboratories. For instance,
chemistry students have an on-line access to the chemical databases, publications
and lots of software for chemistry.

An e-learning system gives a possibility of mixing various kinds of objects such
as text, images, animations, quizzes, interactive applications or links to other web
sites. Furthermore, adaptive courses based on cognitive trials, learning styles, and
relationships between learners can enrich each other, enabling the system to provide
the learners with courses which fit their needs more accurately.

There is a number of acronyms used in e-learning, often with similar meanings.
Published materials and users’ activities are managed by a set of dedicated computer
programs called Virtual Learning Environment (VLE). An e-learning system toge-
ther with a VLE can have one of the following names: Course Management System
(CMS), Learning Content Management System (LCMS), Learning Management
System (LMS), Managed Learning Environment (MLE), Learning Support System
(LSS) or Learning Platform (LP). E-learning systems base on a computer network
and provide an on-line access to educational materials, therefore e-learning can also
be called Online or Mobile Education [1].

In this paper the author shows an overview of e-learning and then a specific
application of e-learning of chemistry used at the Department of Chemistry at
Wroctaw University of Technology [2, 3, 4], presenting some practical solutions
applied.

Keywords: e-learning, distance learning, e-chemistry, e-book, MOODLE.
Stowa kluczowe: e-nauczanie, nauczanie zdalne, e-chemia, podrecznik elektro-
niczny, MOODLE.
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WPROWADZENIE

Dynamiczny rozwdj komputeryzacji oraz wprowadzanie nowych metod dydak-
tycznych wykorzystujacych media cyfrowe wywiera znaczacy wplyw na nowoczesne
nauczanie chemii. Obecnie wigkszo$¢ uczelni odchodzi od powielania ,,papierowych”
materiatow do zajeé, na rzecz udostepniania plikow on-line za posrednictwem sieci
Internet, co stanowi czesto pierwszy krok we wspomaganiu dydaktyki z wykorzysta-
niem sieci komputerowych. Udostepnianie statycznych materiatéw rozwija szeroki
wachlarz mozliwosci jakie stwarzaja nowoczesne metody e-learningowe [1]. Nalezy
uznad, iz ideg nowych sposobdw nauczania jest umozliwienie szybkiego i trwalego
przyswajania wiedzy oraz ulatwienie dostepu do materialéw edukacyjnych przy
jednoczesnym uatrakcyjnieniu kurséw, a wprowadzanie metod e-nauczania chemii
staje si¢ wymogiem naszych czasow [2].

Przez analogi¢ do stowa ,.e-nauczanie”, w ktérym litera ‘€ podkresla wkiad roz-
wigzan elektronicznych, nowo postawnym terminem ‘e-chemia’ definiuje si¢ sze-
roki zbiér zagadnien okreslanych potocznie jako ,elektroniczna chemia” zwigzany
z zastosowaniem komputeréw oraz sieci komputerowej w chemii.

1. E-PODRECZNIKI

Zgodnie z planami Ministerstwa Edukacji Narodowej kazdy papierowy pod-
recznik, bedzie musial mie¢ swoj elektroniczny odpowiednik. Warto jednak zazna-
czy¢, ze e-podrecznik nie powinien by¢ tylko samg ksigzka przepisang do Internetu.
Konstrukeja plikéw hipertekstowych umozliwia powiagzanie gtéwnej tresci pod-
recznika ze sfownikiem chemicznym, odsylaczami do ukladu okresowego, a takze
do szczegdtowego opisu omawianych zagadnien dla bardziej dociekliwych czytel-
nikéw. Czesto dla ucznidéw o atrakcyjnosci podrecznika stanowi jako$¢ ilustracji —
w przypadku e-podrecznika ,,statyczne” ilustracje moga by¢ zastgpione animacjami
komputerowymi przedstawiajgcymi przebieg danego procesu. Warto mie¢ takze
swiadomo$¢, ze papierowe podreczniki czesto zawierajg opisy reakeji chemicznych
lub procesow, ktorych demonstracja z przyczyn obiektywnych moze by¢ trudna lub
nawet niemozliwa podczas zaje¢, natomiast w przypadku e-podrecznika znakomi-
tym uzupelnieniem takiego opisu moze by¢ zalaczony odpowiedni film. Istniejg takze
rozwigzania programowe wykorzystujace aplety w jezyku Java (firma Oracle) lub
technologie ‘flash’ firmy Adobe, umozliwiajace tworzenie , interaktywnych anima-
¢ji”, w ktorych uzytkownik ma wplyw na generowany obraz, np. poprzez wskazanie
okreslonej substancji chemicznej na monitorze. E-podrecznik, moze zastgpic takze
papierowy zeszyt. Wspodlczesne rozwigzania umozliwiajg pojedynczemu czytelni-
kowi tworzenie wlasnych notatek w e-podreczniku, a nawet tworzenie autorskich
wersji podrecznika przez grupe uczniéw lub studentéw. Uczniowie mogg rozwijaé
e-podrecznik dolaczajac np. zdjecia samodzielnie przeprowadzanych eksperymen-
tow, co moze by¢ dla nich bodZzcem do starannego wykonania i przedstawienia
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doswiadczen opisanych w e-podreczniku. Modulatorem zawartosci e-podrecznika
moze by¢ wreszcie sam nauczyciel aktualizujgcy zawarto$¢ podrecznika i udostep-
niajgcy poszczegdlne partie materiatu zgodnie z przebiegiem lekcji lub akceptujgcy
wpisy dodawane przez ucznidw.

Nie bez znaczenia pozostaje tez mozliwo$¢ stworzenia ,inteligentnego
e-podrecznika” §ledzacego postepy czytelnika. W przypadku ,,inteligentnej ksigzki”
czytelnik po przeczytaniu okreslonej partii materialu moze rozwiaza¢ quiz. Na
postawie jego wynikow specjalny algorytm zawarty w elektronicznym podreczniku,
moze okresli¢, ktdre czesci omawianego materialu nalezy ewentualnie powtdrzyé,
czy zaproponowaé czytelnikowi opis dodatkowych przykladow, czy przejs¢ do
kolejnej partii materiatu. Takze dla nauczyciela bardzo pomocnym moze okazac sie
mozliwo$¢ $ledzenia postepow uczniow. Jesli w e-podreczniku zawarte sg e-testy,
prowadzacy zajecia nauczyciel moze na ich podstawie oceni¢ poziom wiedzy swoich
uczniéw i np. na lekcji oméwi¢ zadania, ktdrych rozwiazanie przysporzyto uczniom
najwieksze problemy. Zmorg dla prowadzacych zajecia, jest przepisywanie rozwia-
zan zadan domowych od cze$ci uczniéw: w typowym papierowym podreczniku,
na koncu kazdego rozdziatu znajdujemy kilka sztywnych pytan, a odpowiedzi cze-
sto zawarte s3 na koncu podrecznika. W e-podreczniku, zmienne w zadaniu moga
by¢ wyznaczane w sposob losowy (np. stezenie moze by¢ generowanie jako liczba
z okre$lonego przedziatu), dzieki czemu kazdy uczen moze otrzymac zadanie z uni-
kalnym zestawem danych. W tym przypadku, nawet jesli jeden uczen bedzie chciat
przepisa¢ rozwigzanie zadania od kolegi, musi podstawi¢ do odpowiednich wzoréw
wlasne dane, co w przypadku niektérych uczniéw mozna uzna¢, za duzy postep
w ich samodzielnej pracy.

Inne podejscie przy tworzeniu e-podrecznika zaproponowal zespol wyktadow-
cow na Wydziale Chemicznym Politechniki Wroctawskiej. Pierwotnym zalozeniem
projektu, w realizacje ktorego zostali zaangazowani wykladowcy z wieloletnim sta-
zem, bylo stworzenie elektronicznego korepetytora, pozwalajacego na wyrdéwna-
nie poziomu wiedzy studentéw uczestniczacych w zajeciach z chemii ogdlnej na
pierwszym roku studiéw. Poniewaz e-kurs mial by¢ wsparciem dla zajg¢ prowadzo-
nych z chemii ogdlnej, przyjeto, iz uklad materialu w e-podreczniku bedzie $cisle
odzwierciedlat przyjety program nauczania chemii na kursie stacjonarnym. Kazdy
rozdzial zawiera opracowane kompendium wiedzy wraz z przyktadami reprezenta-
tywnymi dla danego zagadnienia [3]. W przypadku elektronicznego korepetytora,
student oprdcz ,,standardowe;j” tresci zadania moze zobaczy¢ analiz¢ zadania oraz
moze $ledzi¢ tok rozwiazania zadania poprzez interaktywne wprowadzanie rozwia-
zan poszczegélnych etapdw zadania. Co istotne system pozwala na rozrdéznianie
odpowiedzi ,,dobrych” i ,,ztych’, ale takze odpowiedzi ,w czesci poprawnych” (np.
bledéw wynikajgcych ze zbyt duzego zaokraglenia wyniku) [4]. Do kazdego roz-
dzialu dolaczone zostaly takze pytania pozwalajgce studentowi na samoocene jego
poziomu wiedzy i umozliwiajace zapoznanie sig, z typami pytan zawartych w egza-
minie zaliczeniowym. Ciekawostka jest, iz w semestrze jesiennym 2009 w oparciu
o e-korepetytora zostal uruchomiony pierwszy na Wydziale Chemicznym w pelni
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internetowy kurs Chemia Ogdlna - ¢wiczenia, przeznaczony dla 64 studentéw ,,zdal-
nych’, ktorzy nie uczestniczyli w tradycyjnych ¢wiczeniach rachunkowych w salach
lekcyjnych, lecz kontaktowali si¢ z prowadzacymi ¢wiczenia poprzez sie¢ Internet.
Studenci zdalni zyskali mozliwo$¢ uczenia si¢ w dogodnym dla nich czasie i tempie,
a prowadzacy mogli sledzi¢ postepy studentéw zdalnych monitorujac ich aktywnos¢
oraz uzyskane przez nich wyniki zadan testowych. Co istotne, zaréwno studenci
stacjonarni, jak i zdalni, mogli uczestniczy¢ w tradycyjnych konsultacjach, takze
przyslowiowy kontakt uczen-nauczyciel nie zostal zerwany.

2. E-KOLOKWIA

Réwnie istotnym aspektem dydaktyki co nauczanie, jest kontrola kompetencji
uczniéw i studentéw. W przypadku Wydzialu Chemicznego Politechniki Wroctaw-
skiej corocznie na pierwszy rok studiow przyjmowanych jest okolo 700 studentéw.
Jak szybko i sprawnie przeegzaminowac tak liczng rzesze studentow?

Rozwiazaniem okazaly sie kolokwia elektroniczne. Ich niepodwazalnym atutem
jest obiektywnos¢ oraz mozliwo$¢ natychmiastowego uzyskania oceny [2]. Warto
podkresli¢, ze przy tak duzej populacji studentéw, sprawdzanie kolokwiéw papiero-
wych nie rzadko trwato przez tydzien, przez co studenci mieli mniej czasu na ewen-
tualne przygotowania do egzaminu poprawkowego. W przypadku e-kolokwium
student uzyskuje ocene niezwlocznie po zakonczeniu sprawdzianu, a prowadzacy
moze mie¢ wglad w prace studentéw juz podczas trwania kolokwium. Wprowa-
dzanie e-kolokwium nalezy takze uzna¢ za wymog naszych czaséw i koniecznos¢
wynikajacg z postepu technologicznego. Czgsto pomijanym aspektem komputery-
zacji jest tworzenie przez studentdéw specjalnych for internetowych, gdzie zaraz po
zakoniczeniu kolokwium pojawiaja si¢ pytania egzaminacyjne wraz z komentarzami
i proponowanymi rozwigzaniami. Bazy pytan na takich forach internetowych siegaja
czesto kilku lat, co powinno wymusi¢ na prowadzacych przygotowanie kolejnych
zestawow pytan. Alternatywa dla ,,sztywnych zestawdw pytan” jest przygotowanie
zadan, w ktérych zawarcie parametréw losowych praktycznie gwarantuje niepowta-
rzalnos¢ testow. Pytania egzaminacyjne moga by¢ losowane z wiekszej bazy pytan,
tak aby kolokwium byto przekrojowe dla danej cze$ci materiatu. Zawarcie parame-
trow losowych w pytaniach obliczeniowych spowodowato, ze nawet w przypadku
powtorzenia danego zadania, bedzie mialo one inne rozwigzanie liczbowe. Warto tu
zaznaczy¢, ze istnieje grupa studentdw, przygotowujacych sie do sprawdzianu nie na
podstawie notatek i ksigzek, lecz analizujaca pytania egzaminacyjne z poprzednich
lat. Element losowy powoduje, iz aby zaliczy¢ kurs, muszg si¢ oni nauczy¢ odpowied-
niego podejscia do problemu obliczeniowego, co nalezy uzna¢ za wlasciwy kierunek
w procesie przyswajania wiedzy. W tescie elektronicznym pytania moga by¢ mie-
szane, a w pytaniach zwigzanych z testem wyboru dodatkowo moze by¢ mieszana
kolejnos$¢ odpowiedzi, takze praktycznie kazdy z wygenerowanych testéw mozna
uzna¢ za unikalny, co ogranicza mozliwo$¢ ,konsultowania wynikéw” pomiedzy
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studentami. Dodatkowo w pytaniu mozna zawrze¢ element graficzny (rysunek lub

animacje), co dodatkowo podnosi atrakcyjnos¢ e-quizu (Rys. 1.1).
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Rysunek 1. Przykltady typéw pytan z chemii (opis w tekscie)
Figure 1. Examples of chemical quizzes
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Od strony technicznej system e-kolokwiéw na Politechnice Wroctawskiej wyko-
rzystuje $rodowisko zdalnego nauczania MOODLE, rozprowadzane za darmo jako
oprogramowanie open source [5]. Wirtualne srodowisko nauczania MooDLE oferuje
calg game testow wyboru, pytan ,,dopasuj odpowiedz” oraz pytan obliczeniowych,
w ktorych mozna zawsze¢ szereg parametréw losowych. Jednak ze wzgledu na specy-
fike kolokwidw z chemii konieczne okazato si¢ wprowadzenie dwoch dodatkowych
moduléw, umozliwiajacych tworzenie pytan stechiometrycznych oraz rysowanie
struktur zwigzkéw chemicznych. Modul ,,stechiometryczny” umozliwiajacy okre-
$lanie stopni utlenienia poszczegdlnych reagentéw oraz uzupelnianie wspolczyn-
nikow stechiometrycznych w reakcjach oksydacyjno-redukcyjnych, zostat opraco-
wany specjalnie na zamoéwienie Wydzialu Chemicznego (Rys 1.2). Natomiast do
pytan zwigzanych z rysowaniem struktur chemicznych wykorzystywany jest ,,JME
Molecular Editor” [6]. Warto podkresli¢, ze modul zwigzany z rysowaniem struktur
chemicznych, mozna wykorzysta¢ nie tylko do przeprowadzania e-kolokwidw, ale
moze by¢ znakomitym narzedziem do samooceny zdobytej wiedzy. Przykltadowo
studenci kursu Biochemia I muszg opanowa¢ strukture wszystkich podstawowych
aminokwasow biatkowych. W tym przypadku znakomicie sprawdza si¢ specjalnie
przygotowany quiz testowy, w ktorym studenci muszg narysowac strukture wszyst-
kich wymaganych na kolokwium aminokwaséw (Rys. 1.3).

Jako gtéwna wade e-kolokwidw przyjmuje sig, ze iz oceniany jest jedynie wynik
koncowy sprawdzianéw, a nie tok rozumowania studentéw. Jednak na Wydziale
Chemicznym przyjeto praktyke, iz kolokwia elektroniczne odbywaja sie¢ w pracow-
niach komputerowych pod nadzorem osoéb prowadzacych ¢wiczenia [2]. Studenci
rozwiazuja zadania na kartkach papieru i wpisuja wyniki koicowe do komputera.
Dzigki e-sprawdzianom, kazdy ze studentéw otrzymuje unikalny zestaw pytan
testowych (co ogranicza mozliwo$¢ ,,$ciggania” odpowiedzi pomiedzy studentami).
W przypadku watpliwo$ci dotyczacych danego zadania, student moze je reklamo-
wacé u prowadzgcego dany przedmiot w oparciu o papierowy brudnopis zawierajgcy
szczegolowe rozwigzanie zadania. Dodatkowo w przypadku pytan obliczeniowych
i stechiometrycznych, przyjeto zasade, ze student moze udziela¢ na nie odpowie-
dzi kilkukrotnie, jednak kazda bledna odpowiedz powoduje, ze zadanie otrzymuje
mniejszg ilo§¢ punktéw. Dzigki takiemu rozwigzaniu premiowane jest to, ze student
sam potrafi znalez¢ blad w swoim rozumowaniu i jednocze$nie moze ,,uratowac”
cze$¢ punktow. Czesto uwaza sie, iz system e-kolokwium nie pozwala na wylonie-
nie wybitnych osoéb. W praktyce system elektroniczny moze ulatwi¢ wytypowanie
0sob, ktore w najkrotszym czasie rozwigzaly bezblednie e-kolokwium - osobom
tym mozna po indywidualnej rozmowie zaproponowaé np. prace badawcza lub
indywidualny projekt. Prowadzacy zyskuje takze mozliwo$¢ sprawdzenia, ktore
tematy dana osoba przerabiala korzystajgc z e-podrecznika, ile czasu poswiecita na
rozwigzywanie zadan testowych i jakie osiagneta postepy w nauce [4]. Kilka zespo-
téw naukowych udostepnilo studentom testy zdalnie — podczas trwania semestru
studenci rozwiazywali quizy lub realizowali projekt zdalnie z domu lub akademika.
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Za mozliwos$¢ uzyskania dodatkowych punktéw i podniesienia oceny koncowe;j
»kupiono” systematyczng prace studentow, a jednoczesnie rozwigzanie takie pozwo-
lito odpowiednio wcze$niej zaznajomi¢ sie studentom z typowymi problemami che-
micznymi oraz typami zadan przewidzianych na kolokwium zaliczeniowe.

3. E-FCHEMIA W LABORATORIUM

Dynamiczny rozw6j komputeryzacji odciska swoje pietno takze na réznych
aspektach chemii. W szczegolnosci widaé to w rozwoju technik zwigzanych z mode-
lowaniem komputerowym. W 1998 kapituta zwigzana z przyznawaniem Nagrody
Nobla uhonorowata Johna Popla nagroda z chemii za wklad w rozwéj technik obli-
czeniowych. Przykladowo, jedna z popularnych metod chemii kwantowej, metoda
ab initio, pozwala na teoretyczne badanie struktury czasteczki, wyznaczenie szeregu
wlasciwosci chemicznych i fizycznych, a takze umozliwia badanie mechanizmu
przebiegu reakeji chemicznej. Bazuje ona tylko na takich wielko$ciach fizycznych
jak predkos¢ $wiatta, stala Planka, masa oraz tadunek elektronu i jader atomowych.
Od strony matematycznej, metoda ab initio sprowadza do przyblizonego rozwia-
zywana réwnania Schrdodingera, poprzez wielokrotne rozwigzywanie ukladu row-
nan rozniczkowo-catkowych. Dzieki programom takim jak Gaussian [7] caly ciezar
zmudnych obliczen zostaje przerzucony na komputer, a uzytkownikowi pozostaje
tylko odpowiednie zdefiniowanie problemu, okre$lenie struktury startowej, wybor
metody obliczeniowej i bazy funkcyjnej, etc. Co powinien zrobi¢ chemik stabiej
obeznany z technikami obliczeniowymi? Obecnie rozwijane s3 programy podpo-
wiadajace uzytkownikowi jaka metode obliczeniowa wybraé, w zaleznosci od tego
co chce policzy¢. Przyktadem jest pakiet oprogramowania SCIGRESS wdrazany
przez polski oddzial firmy FUJITSU [8], w ktérym mozemy narysowac interesujaca
nas czasteczke lub uklad czasteczek, a program w zaleznosci od tego, czy chcemy
np. wyznaczy¢ teoretyczne widmo z zakresu promieniowania nadfioletowego (UV)
czy podczerwonego (IR) czasteczki podpowie nam, jaka wybra¢ metode obliczen.
Chemia obliczeniowa pozwala na projektowanie nowych materialéw — np. wyzna-
czajagc bariere energetyczng i wlasciwos$ci zwigzkéw mozna projektowaé popularne
obecnie wyswietlacze OLED. Takze poszukujac nowego leku bedacego inhibito-
rem okreslonego enzymu, nie musimy juz syntetyzowac wielu tysiecy zwiagzkow do
badan ,,in vitro”, lecz dzigki modelowaniu struktury chemicznej i wlasciwosciach
zwiazanych m. in. rozkladem fadunkéw na powierzchni czasteczki mozemy kompu-
terowo modelowa¢ oddzialywania enzym-inhibitor. Dzi¢ki temu pakiety oprogra-
mowania takie jak SCIGRESS, umozliwiajace badanie roznych uktadow (czgsteczki
organiczne i nieorganiczne, polimery, potprzewodniki, materialy ceramiczne oraz
enzymy i bialka), znajduja zastosowanie zaréwno w dydaktyce, jak i w badaniach
prowadzonych na uczelniach oraz w jednostkach badawczych firm chemicznych
i farmaceutycznych.
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Rysunek 2. Okno programu SCIGRESS (rysunek udostepniony dzieki uprzejmosci FQS Poland sp. z o.0.,
Fujitsu Group)
Figure 2. SCIGRESS - molecular design modeling software

Rozwdj technik informatycznych przynidst takze wiele korzysci dla chemikow
eksperymentatoréw przeprowadzajacych reakcje chemiczne w laboratorium. Prze-
prowadzenie nowej reakcji chemicznej czgsto odbywa si¢ metoda prob i bledow
i zalezy od wiedzy, do$wiadczenia, a nierzadko takze od przystowiowego szczescia
chemika eksperymentatora. Jednak obecnie o$rodki naukowe moga skorzystaé
z licencjonowanych baz danych utatwiajacych projektowanie reakcji chemicznych.
Przyktadowo uzytkownik moze wprowadzi¢ do programu struktury substratu oraz
produktu, a program sam przeszuka dostepne publikacje, sprawdzajac czy dana
reakcja nie zostala wczedniej opisana (Rys. 3.). Co wiecej jesli reakcja przebiega
w kilku etapach ,wyszukiwarka” wybierze publikacje, w ktorych zostaly opisane
poszczegolne przejscia i warunki prowadzenia reakcji. Gdy syntezujemy unikalny
zwigzek, nie opisany jeszcze w literaturze, ,inteligentny” program powinien nam
wskaza¢ odnoséniki dla reakeji jak najbardziej ,,podobnych” zwigzkéw chemicznych
[9]. A dzieki bibliotece cyfrowej, chemik projektujacy reakcje chemiczna, uzyskuje
natychmiastowy wzglad w publikacje z catego $wiata. Dla chemika prowadzacego
syntezy chemiczne niezwykle uzyteczne sg takze takie narzedzia jak SciFinder’ [10],
bedace powigzaniem intuicyjnej wyszukiwarki reakeji chemicznych, bazy publikacji,
bazy zwigzkéw chemicznych (zawierajacej charakterystyki zwigzkéw wraz z odno-
$nikami oraz unikalne numery zwiazkéw CAS) oraz bazy patentdw, pozwalajace nie
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tylko na projektowanie reakcji chemicznej, ale takze na sprawdzenie dostepnosci
substratow.
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Rysunek 3. Strona Reaxys — internetowej wyszukiwarki zwigzkéw, reakcji chemicznych oraz danych biblio-
graficznych [9]

Figure 3. Reaxys — web-based search and retrieval system for chemical compounds, bibliographic data and
chemical reactions [9]

W zaleznosci od kierunku i roku studiéw student chemii na Politechnice Wro-
clawskiej zapoznaja si¢ z metodami obliczeniowymi oraz technikami modelowania
molekularnego czasteczek. Warunkiem zaliczenia laboratorium komputerowego
z bioinformatyki jest wykonanie indywidualnego projektu zwigzanego z oblicze-
niami kwantowymi. Indywidualny projekt z chemii organicznej wymaga od stu-
denta zaprojektowania syntezy zwigzku chemicznego w oparciu o komputerowa
baze zwiazkow chemicznych i publikacji. Studenci biochemii, korzystajg natomiast
z komputerowej bazy danych do wyszukiwania sekwencji i struktur biologicznych
oraz analizy filogenetycznej. Osobng grupe stanowig zajecia z inzynierii chemiczne;j
zwigzane z projektowaniem instalacji chemicznych w réznych skalach. Co ciekawe,
cze$¢ projektéw chemicznych studenci wykonujg zdalnie. Przykladowo studenci
wykonujacy projekt z chemii kwantowej, przesytaja zadania poprzez sie¢ Internet
do Wroclawskiego Centrum Sieciowo-Superkomputerowego, gdzie wykonywane
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sg obliczenia. Rozwigzanie takie eliminuje problem licencji, gdyz program wyko-
nujacy obliczenia zainstalowany jest na zdalnym komputerze (klastrze), a studenci
dysponujacy gorszym sprzetem komputerowym swobodnie moga wykonywaé
nawet bardziej zaawansowane obliczeniowo projekty. Ustugi kampusowe umozli-
wiajg takze zdalng prace z aplikacjami interakcyjnymi (graficznymi) w srodowisku
MS Windows, jak np. Sybyl, Matlab lub Simulink. Dzi¢ki temu aplikacje moga by¢
zainstalowane na serwerze zdalnym, a dostep uzytkownika do systemu odbywa si¢
w sposéb jednolity poprzez protokét RDP, niezalezny od jego fizycznej lokalizacji
[11]. Obecnie rozwijany jest takze ogdlnopolski projekt PL-GRID [12], dzigki kto-
remu zarejestrowani uzytkownicy poprzez strone WWW moga wykona¢ oblicze-
nia w jednym z polskich centréw superkomputerowych i uzywac takie programy
chemiczne jak ADF, Autodock, molpro, Turbomole, Biomem, MOPAC, GAMESS,
NWChem, czy wspomniany pakiet Gaussian. Rozwigzanie to pozwala uzytkowni-
kom korzysta¢ z infrastruktury o$rodkéw obliczeniowych oraz wykonywac¢ zdalnie
obliczenia, nawet jesli nie s3 one licencjonowane w ich macierzystych osrodkach
naukowych.

Jak wida¢ e-chemia wkrada si¢ takze do szeroko rozumianych laboratoriow,
co nalezy uzna¢ za dostosowanie si¢ do wymogdéw rynku pracy, gdyz coraz cz¢-
$ciej przyszli pracodawcy wymagaja od absolwentéw Wydzialu Chemicznego zna-
jomosci oprogramowania, wyszukiwania informacji naukowych oraz umiejetnosci
zaprojektowania reakcji chemicznej czy procesu technologicznego na komputerze.

4. PRZYSZEOSC E-CHEMII

Paradoksalnie rozwdj technik obliczeniowych spowodowal zazebienie sie
chemii obliczeniowej i doswiadczalnej. Od chemii obliczeniowej oczekujemy, ze
coraz trafniej bedzie przewidywa¢ réznorodne wlasciwosci zwigzkéw chemicz-
nych, pozwoli na ztozone obliczenia coraz wigkszych ukladéw oraz projektowanie
nowych materiatéw [13]. Natomiast chemikowi syntetyzujacemu nowe zwigzki che-
miczne utatwi projektowanie proceséw chemicznych wskazujgc optymalne warunki
prowadzenia reakgeji. Juz dzis czesto ,,przy biurku” projektuje sie nowe zwigzki oraz
okresla sie droge i warunki ich syntezy, a eksperymentalnie optymalizuje jedynie si¢
warunki procesu.

Od strony dydaktyki, w znacznie krojonej wersji, ‘baza danych’ i ‘program
obliczeniowy’ moze by¢ punktami wyjscia do stworzenia wirtualnego laborato-
rium chemicznego umozliwiajgcego modelowanie reakeji chemicznych. Pierwsze
dostepne na rynku programy pozwalajg uczniowi sprawdzi¢ czy np. po zmiesza-
niu dwoch substancji utworzy sie¢ osad, jakiego bedzie koloru lub okresli¢ wptyw
temperatury na szybko$¢ reakcji [14]. Wirtualne laboratorium nie zastgpi uczniowi
eksperymentéw na zywo, jednak umozliwi bezpieczne eksperymentowanie nawet
w domu. Nalezy oczekiwag, iz wirtualne laboratoria bedg umozliwialy symulowanie
duzej ilo$ci reakcji przy coraz wigkszym ich realizmie. Wzrost mocy obliczeniowe;j
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komputeréw spowodowal, ze cz¢s¢ obliczenn kwantowych moze by¢ wykonana na
domowych komputerach, co stwarza dodatkowe mozliwosci dla twércow progra-
moéw. Dzieki temu bedziemy mogli zobaczy¢ symulacje danego procesu zaréwno
w skali mikro- jak i makromolekularne;.

Obecnie wyzwaniem jest przygotowanie podrecznika interdyscyplinarnego.
Taki podrecznik bedzie mégt sam zauwazy¢, jakie s3 omawiane tematy z innych
przedmiotdw, jak fizyka, czy biologia i na tej podstawie wybra¢ problemy, ktore beda
w sposob przekrojowy sprawdzaly wiedz¢ ucznia. Przyszioscig moze by¢ zunifiko-
wany i interaktywny podrecznik, §ledzacy postepy ucznia, odsytajacy go do cieka-
wych odno$nikéw zgodnie z zainteresowaniami ucznia, zawierajacy szereg plikow
multimedialnych oraz pozwalajacy na symulowanie opisywanych reakeji chemicz-
nych w wirtualnym laboratorium chemicznym.
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