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Formy zajec¢, sposob ich realizacji i przypisana im liczba godzin Liczba punktow ECTS
Formy zajec¢ 6
Wyktad, Cw. audytoryjne zajecia 75 godz.
Sposob realizacji zaje¢ konsultacje 10 godz.
zajecia w sali dydaktycznej praca witasna studenta 65 godz.
Liczba godzin RAZEM 150 gOdZ. o 6 ECTS
Wyktad: 30 godz., Cw. audytoryjne: 45 godz.
Cykl dydaktyczny
2016/2017 zimowy
Status przedmiotu Jezyk wyktadowy
obowigzkowy polski
Metody dydaktyczne Forma i sposéb zaliczenia oraz podstawowe kryteria oceny lub

wymagania egzaminacyjne

- Rozwigzywanie zadan Sposéb zaliczenia

- Wyktad z prezentacjg multimedialng
- Egzamin
- Zaliczenie na ocene
Formy zaliczenia

- egzamin pisemny z pytaniami (zadaniami) otwartymi
- kolokwium
- egzamin ustny

Podstawowe kryteria oceny

Cwiczenia audytoryjne: zaliczenie dwéch pisemnych kolokwiéw na ocene pozytywna,
(od 50% maksymalnej liczby punktéw). Ocena koncowa: $rednia arytmetyczna ocen z
kolokwiéw, zwiekszona o punkty premiowe za aktywno$¢ na éwiczeniach. Wyktad:
zdanie egzaminu pisemnego na ocene pozytywna (od 50% maksymalnej liczby
punktéw) lub w przypadku uzyskania 40% maksymalnej liczby punktéw z egzaminu
pisemnego pozy-tywne zdanie indywidualnego uzupetnienia egzaminu (z materiatu,
ktéry wypadt niezadowalajaco na egzaminie pisemnym). Ocena bardzo dobra z ¢wiczen
zwalnia z egzaminu, z oceng bardzo dobra.

Sposob weryfikacji zatlozonych efektow ksztatcenia
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Sposoéb weryfikacji przyswojenia wiedzy:

student poprawnie okresla elementy geometrii czasteczki i wie jak zastosowa¢ wtasciwe wzory do ich obliczenia (K_WO08). Poprawnie okresla skladowe
energii konformacyjnej czasteczki i zna ogolng posta¢ analitycznych wzoréw na te sktadowe (K_WO08). Wie jak przy pomocy wiedzy matematyczne;j
nabytej we wczesniejszych etapach edukac;ji zlokalizowa¢ punkty krytyczne na hiperpowierzchni energii potencjalnej ukladu molekularnego oraz obliczy¢
drgania normalne czgsteczki (K_WO06). Wie czego dotyczy prawo rozktadu Boltzmanna oraz jakie sg jego zastosowania w chemii i fizyce oraz definiuje
trzy podstawowe zespoty w mechanice statystycznej. Wie, jak funkcje termodynamiczne sg powigzane z mikrostanami uktadu oraz jak powigza¢
makroskopowe wtasciwosci uktadéw chemicznych w fazie gazowej z energetyka pojedynczych atoméw/czasteczek tworzgcych zespot (K_WO08).

Sposoéb weryfikacji nabycia umiejetnosci:

Student rozwigzuje 5 zadan oraz analogiczny egzamin pisemny, 2 testy/sem. Ponadto, na poczatku kazdych ¢wiczeh audytoryjnych student ma
mozliwo$¢ samooceny poprzez udziat w 15-minutowej kartkowce, ktéra nie jest oceniana przez prowadzgcego. Umiejetnosci studenta sg rowniez na
biezaco oceniane przez prowadzgcego podczas rozwigzywania zadan przez danego studenta przy tablicy (K_U04).

Sposoéb weryfikacji nabrania kompetencji spotecznych:

Studenta rozwigzuje zadania przy tablicy; oceniana jest jego inicjatywa i asertywnos¢. W czasie kolokwiéw i egzaminu student ma do dyspozycji
dostarczone przez prowadzacego/wyktadowce zestaw najbardziej podstawowych wzoréw niezbednych do rozwigzywania postawionych problemoéw, co
pozwala oceni¢ w jakim stopniu potrafi wykorzysta¢ dostepng wiedze.(K_K01)

Okreslenie przedmiotow wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi

A. Wymagania formalne
Matematyka, Fizyka, Podstawy chemii, Chemia kwantowa, Chemia fizyczna

B. Wymagania wstepne

znajomosé podstawowych funkcji arytmetycznych, podstaw rachunku rézniczkowego i catkowego, podstaw algebry macierzowej, rownan
rézniczkowych zwyczajnych, kinematyki i dynamiki punktu materialnego i bryly sztywnej, ruchu harmonicznego, postulatéw mechaniki kwantowe;j,
rozwigzan rownania Schroedingera dla prostych uktadéw (czastka swobodna w pudle, rotator sztywny, oscylator harmoniczny), terméw atomowych,
postygiwania sie funkcjami termodynamicznymi (diagram Gibbsa).

Cele ksztatcenia

» Zapoznanie studentéw z podstawami modelowania molekularnego.
* Przekazanie studentom podstawowej wiedzy z podstaw mechaniki statystycznej oraz nauczenie umiejetnosci jej stosowania w zagadnieniach
chemicznych.

Tresci programowe

Opis geometrii czgsteczki. Wspotrzedne kartezjanskie i wewnetrzne. Opis hiperpowierzchni energii potencjalnej. Minima, maksima, punkty siodtowe
pierwszego rzedu i ich sens fizyczny. Punkty siodtowe wyzszych rzedéw. Empiryczne pola sitowe i ich zastosowania. Metody lokalnej minimalizacji
energii. Drgania normalne czasteczek. Dynamika molekularna. Réwnania ruchu i metody ich numerycznego rozwigzywania. Metody Monte Carlo.
Mechanika statystyczna: Elementy rachunku prawdopodobienstwa, rozktady zmiennych losowych, srednie i fluktuacje. Gestos¢ standw. Zespoty
statystyczne: mikrokanoniczny, kanoniczny, wielki zespot kanoniczny, zespét izotermiczno-izobaryczny. Prawo rozktadu Boltzmanna. Zasada
ekwipartycji energii. Funkcje podziatu zespotéw statystycznych oraz ich pochodne i ich zwigzek z wielko$ciami termodynamicznymi. Molekularna
interpretacja energii, entropii, potencjatéw termodynamicznych i potencjatéw chemicznych i jej zwigzek z interpretacjg fenomenologiczng. Entropia a
teoria informaciji. Statystyka Bosego-Einsteina i Fermiego-Diraca. Funkcje podziatu uktadéw nieoddziatujacych czgstek oraz czasteczek dwu- i
wieloatomowych. Obliczanie termodynamicznych poprawek do funkcji termodynamicznych zwigzkéw chemicznych w fazie gazowej w przyblizeniu
harmonicznym. Obliczanie statych réwnowag reakcji chemicznych w fazie gazowej na podstawie pierwszych zasad. Obliczanie funkcji podziatu
gazow niedoskonatych.

Wykaz literatury

A. Literatura wymagana do ostatecznego zaliczenia zaje¢ (zdania egzaminu):

A.1. wykorzystywana podczas zaje¢: N. A. Smirnowa, Elementy termodynamiki statystycznej w chemii fizycznej, PWN,
A.2. studiowana samodzielnie przez studenta: K. Guminski; P. Petelenz, Elementy chemii teoretycznej, PWN; H. Bu-chowski, Elementy
termodynamiki statystycznej, PWN

B. Literatura uzupetniajgca

A.R. Leach: Molecular Modeling: Principles and Applications, Pearson Education EMA, 2001.

K.Guminski, Termodynamika, PWN, Warszawa 1972.

R.P. Feynman, Wyktady z mechaniki statystycznej, PWN, Warszawa 1980.

K. Huang, Mechanika statystyczna, PWN, Warszawa 1987.

F. Reif, Fizyka statystyczna, PWN, Warszawa 1971.

D. McQuarrie, Statistical Mechanics, University Science Books, 2000.

Efekty ksztatcenia Wiedza
(obszarowe i kierunkowe) o ) . L
Student opisuje geometrie czasteczek poprzez wspétrzedne kartezjanskie i

K_WO06: stosuje matematyke w zakresie niezbednym do wewnetrzne, wyjasnia pojecie i opisuje topologie hiperpowierzchni energii

zrozumienia, opisu i modelowania proceséw chemicznych o
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Srednim poziomie ztozono$ci; potencjalnej czasteczki, definiuje energie uktadu czasteczek w przyblizeniu
K_W08: wykazuje sie znajomoscig teoretycznych metod mechaniki molekularnej, nazywa podstawowe pojecia dynamiki molekularnej,
obliczeniowych i informatycznych stosowanych do opisuje prawo rozktadu Boltzmanna, definiuje funkcje rozktadu oraz opisuje jej
rozwigzywania problemoéw z chemii; zwigzek z funkcjami termodynamicznymi, opisuje statystyki Bosego-Einsteina i
K_UO04: stosuje zdobytg wiedze z chemii oraz pokrewnych Fermiego-Diraca, wyjasnia zastosowania mechaniki statystycznej do obliczania
dyscyplin naukowych funkcji termodynamicznych gazéw atomowych i czasteczkowych oraz obliczania
K_KO01: zna ograniczenia wtasnej wiedzy, rozumie statych réwnowag reakcji chemicznych w fazie gazowe;.

konieczno$¢ dalszego ksztatcenia sig i potrafi inspirowac do | Umiejetnos$ci

tego inne osoby; Student oblicza wspotrzedne wewnetrzne z kartezjanskich i odwrotnie, oblicza

minima energii i stany przejsciowe na hiperpowierzchni energii potencjalnej
czgsteczki, oblicza energie i sity dziatajagce na uktad w przyblizeniu mechaniki
molekularnej, rozwigzuje réwnanie ruchu harmonicznego, oblicza czestosci wiasne
czgsteczek dwuatomowych oraz ich state sitowe wigzan oraz momenty
bezwiadnosci z danych spektroskopowych, oblicza wielkosci termodynamiczne na
podstawie sumy statystycznej, oblicza wielko$ci termodynamiczne gazéw
atomowych i czgsteczkowych oraz state rownowag reakcji chemicznych w fazie
gazowej z pierwszych zasad.

Kompetencje spoteczne (postawy)

Student wyrabia w sobie umiejetnos¢ precyzyjnego i logicznego myslenia i

wnioskowania oraz precyzyjnego i starannego prowadzenia obliczen.

Kontakt

adam.liwo@ug.edu.pl
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