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Nazwa przedmiotu Kod ECTS
Chemia kwantowa 13.3.1002

Nazwa jednostki prowadzacej przedmiot

Katedra Chemii Teoretycznej

Studia

wydziat kierunek poziom| pierwszego stopnia
Wydziat Chemii Chemia formal| stacjonarne
modul| chemia biomedyczna, chemia kosmetykow, analityka i diagnostyka
specjalnosciowy| chemiczna, chemia Zywnosci
specjalizacja| wszystkie

Nazwisko osoby prowadzacej (os6b prowadzacych)

prof. dr hab. Piotr Skurski; dr Marcin Czapla; dr Jakub Brzeski; dr hab. lwona Anusiewicz, profesor uczelni; mgr Marzena Marchaj; dr
Sylwia Freza

Formy zajec¢, sposob ich realizacji i przypisana im liczba godzin Liczba punktow ECTS

Formy zajec¢ 5
Wyktad, Cw. audytoryjne zajecia 60 godz.

Sposob realizacji zaje¢ konsultacje 20 godz.
zajecia w sali dydaktycznej praca wtasna studenta 45 godz.
Wyktad: 30 godz., Cw. audytoryjne: 30 godz.

Termin realizacji przedmiotu

2022/2023 letni

Status przedmiotu Jezyk wyktadowy
obowigzkowy polski
Metody dydaktyczne Forma i sposéb zaliczenia oraz podstawowe kryteria oceny lub
wymagania egzaminacyjne
- Dyskusja

Sposob zaliczenia
- Rozwigzywanie zadan

- Wyktad z prezentacjg multimedialng - Zaliczenie na oceng

- Egzamin
Formy zaliczenia

- egzamin ustny
- kolokwium
Podstawowe kryteria oceny

Uzyskanie wymaganej (51%, zgodnie z Regulaminem Studiéw) suma-rycznej liczby
punktéw z kolokwiéw pisemnych.

Uzyskanie pozytywnej oceny z egzaminu ustnego sktadajgcego sie z pytan otwartych
obejmujacych wytacznie zagadnienia wymienione w problematyce wyktadu; do
egzaminu moze przystgpi¢ student, ktéry ma zaliczone éwiczenia audytoryjne.

Sposoéb weryfikacji zatozonych efektow uczenia sie

Sposéb weryfikacji przyswojenia wiedzy:

Student rozwigzuje zadania zwigzane z metodami obliczeniowymi chemii kwantowej, wskazuje i wybiera algorytmy i programy umozliwiajace wykonanie
obliczen i rozwigzanie problemu.(K_W08)

Sposob weryfikacji nabycia umiejetnosci:

Podczas wykonywania zadan zaliczeniowych student prowadzi obliczenia stosujgc metody i techniki rachunkowe chemii kwantowej, dokonuje
samodzielnej interpretacji wynikéw w oparciu o wtasng wiedze zdobytg poza wyktadem.(K_U01, K_U08, K_U09)

Sposoéb weryfikacji kompetencji spotecznych:

Poprzez obserwacje studenta na zajeciach, aktywnos$¢ w dyskusiji oraz obecnos$c na konsultacjach.(K_K07)

Okreslenie przedmiotéw wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi
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A. Wymagania formalne
brak

B. Wymagania wstepne
elementarna znajomos¢ algebry liniowej, rachunku rézniczkowego i catkowego

Cele ksztatcenia

* Przedstawienie studentom terminologii i nomenklatury dotyczacych chemii kwantowej
» Zaznajomienie studentéw z podstawowymi metodami kwantowochemicznymi umozliwiajacymi przewidywanie wiasciwosci, struktury i reaktywnosci
uktadéw chemicznych

Tresci programowe

A. Problematyka wyktadu: dualizm korpuskularno - falowy, postulaty mechaniki kwantowej, rozwigzanie réwnania
Schrédingera dla czastki swobodnej, czastki w pudle potencjatu, rotatora sztywnego, oscylatora harmonicznego i atomu
wodoru; spin elektronu; termy atomowe; przyblizone metody chemii kwantowej: metody perturbacyjne i wariacyjne,
metoda Ritza, metoda Hartree-Focka, metoda Cl, MCSCF, CASSCF, metoda sprzezonych klasterow; wigzania chemiczne,
czgsteczki dwuatomowe; teoria orbitali molekularnych; reaktywnos$¢ czasteczek

B. Problematyka ¢wiczen audytoryjnych: rachunek operatorowy, zagadnienie wiasne, reguty Jordana, operatory orbitalnego

momentu pedu, ograniczenia na liczby kwantowe, réwnania wiasne dla atomu wodoru, orbitale, wyznaczanie terméw
atomowych, operatory spinu, symetria funkcji falowej, konstrukcja wyznacznika Slatera, obliczanie energii elektronowej,
wyznaczanie gestosci m-elektronowych i rzedéw wigzan metodg Hiickla

Wykaz literatury

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

A.1. wykorzystywana podczas zaje¢: Witodzimierz Kotos ,Chemia kwantowa”

A.2. studiowana samodzielnie przez studenta : Wtodzimierz Kotos ,Chemia kwantowa”, Alojzy Gotebiewski ,Elementy mechaniki i chemii kwantowej”
B. Literatura uzupetniajgca

Lucjan Piela ,|dee chemii kwantowej”

P.W. Atkins ,Molekularna mechanika kwantowa”

Kierunkowe efekty uczenia sie Wiedza
K_WO08: wykazuje sie znajomoscig metod obliczeniowych formutuje postulaty mechaniki kwantowej, wyjasnia proste zastosowania chemii
do rozwigzywania probleméw z zakresu chemii, fizyki i kwantowej, identyfikuje symetrie funkcji falowej, rozréznia multipletowos$é stanow
matematyki; elektronowych, charakteryzuje podstawowe przyblizenia stosowane w chemii
K_UO01: identyfikuje , analizuje i rozwigzuje problemy z kwantowej, wyjasnia efekt tunelowy, opisuje powierzchnie graniczne orbitali,
zakresu szeroko pojetej chemii w oparciu o zdobytg wiedze; formutuje zakaz Pauliego i regute Hunda, charakteryzuje wartosci srednie
K_UO08: przedstawia w sposéb przystepny, jezykiem hamiltonianu i przemiennych z nim operatorow dla prostych uktadéw, wymienia
naukowym typowym dla nauk chemicznych fakty z chemii; podstawowe metody chemii kwantowej

K_U09: umie uczy¢ sie samodzielnie;
K_KO07: docenia potrzebe przystepnego przedstawiania
spoteczenstwu wybranych zagadnier chemicznych;

Umiejetnosci

rozwigzuje réownania wtasne z operatorami obserwabli, przewiduje mierzalnos$¢
wielkosci fizycznych, szacuje prawdopodobienstwo znalezienia elektronu w
okreslonym obszarze, konstruuje wyznacznikowg funkcje falowa, oblicza energie
elektronowg molekut, planuje wtasciwy dobor metody obliczeniowej

Kompetencje spoteczne (postawy)

rozumie potrzebe dalszego ksztatcenia sie, zachowuje ostroznos¢ i krytycyzm w
wyrazaniu opinii, wykazuje otwarto$¢ na nowatorskie koncepcije

Kontakt

piotr.skurski@ug.edu.pl
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