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Data rozpoczecia studiow

pazdziernik 2024 r.

Rok akademicki realizacji
przedmiotu

2024/2025

Poziom ksztatcenia

| stopnia - inzynierskie

Grupa zajec

Grupa zaje¢ obowigzkowych z
zakresu kierunku studiéw

Forma studiéw stacjonarne Sposab realizacii na uczelni
Rok studiow 1 Jezyk wyktadowy polski
Semestr studiow 2 Liczba punktéw ECTS 3.0
Profil ksztatcenia ogdlnoakademicki Forma zaliczenia egzamin

Jednostka prowadzaca

Wydziat Chemii -> Katedra Chemii Teoretycznej -> Pracownia Chemii Kwantowe;j

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcow)

Odpowiedzialny za przedmiot

prof. dr hab. lwona Anusiewicz

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium [RAZEM
Liczba godzin zaje¢ [30.0 0.0 0.0 0.0 0.0 30
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta Aktywno$¢ studenta Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktyczny.c’h, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |30 5.0 40.0 75
studenta

Cel przedmiotu

Przedstawienie studentom terminologii i nomenklatury dotyczacych chemii kwantowejZaznajomienie
studentéw z podstawowymi metodami kwantowo-chemicznymi umozliwiajacymi przewidywanie wtasciwosci,
struktury i reaktywnosci uktadéw chemicznych
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[BCHINZ_WO03] Opisuje w
zaawansowanym stopniu techniki
matematyki wyzszej oraz
narzedzia informatyczne
niezbedne do opisu oraz
modelowania zjawisk
chemicznych i procesow
technologicznych.

wymienia podstawowe metody
chemii kwantowej

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[BCHINZ_U02] Stosuje metody,
techniki i narzedzia w
formutowaniu i rozwigzywaniu
zadan inzynierskich z zakresu
chemii.

rozwigzuje réwnania wiasne z
operatorami obserwabili,
przewiduje mierzalnosé

wielkosci fizycznych, szacuje
prawdopodobienstwo znalezienia
elektronu w okreslonym obszarze,
konstruuje wyznacznikowa funkcje
falowa, oblicza energie
elektronowg molekut, planuje
wiasciwy dobdér metody
obliczeniowej

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[BCHINZ_U08] Wiasciwie
postuguje sie nomenklaturg
chemiczng i terminologig
inzynieryjna.

formutuje postulaty mechaniki
kwantowej, wyjasnia proste
zastosowania chemii
kwantowej, identyfikuje symetrie
funkcji falowej, rozréznia
multipletowos$¢ stanéw
elektronowych, charakteryzuje
podstawowe przyblizenia
stosowane w chemii kwantowej,

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[BCHINZ_WO02] Wymienia prawa i
teorie z zakresu chemii, fizyki i
matematyki niezbedne do
formutowania i rozwigzywania
prostych zadan inzynierskich.

wyjasnia efekt tunelowy, opisuje
powierzchnie graniczne orbitali,
formutuje zakaz Pauliego i regute
Hunda, charakteryzuje wartosci
Srednie

hamiltonianu i przemiennych z nim
operatoréw dla prostych uktadow,

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

Tresci przedmiotu

Dualizm korpuskularno - falowy, postulaty mechaniki kwantowej, rozwigzanie réwnania Schrédingera dla
czgstki 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
klasteréw; wigzania chemiczne, czgsteczki dwuatomowe; teoria orbitali molekularnych; reaktywnosé

czgsteczek

Wymagania wstepne
i dodatkowe

elementarna znajomos$¢ algebry liniowej, rachunku rézniczkowego i catkowego

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektéw uczenia sie

Sposéb oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

Uzyskanie pozytywnej oceny z
egzaminu pisemnego
sktadajgcego sie z pytan
otwartych do egzaminu moze
przystapic student, ktéry ma
zaliczone ¢wiczenia audytoryjne.

51.0%

100.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

Wiodzimierz Kotos Chemia kwantowa,

Alojzy Gotebiewski Elementy mechaniki i chemii kwantowe;j

Uzupetniajaca lista lektur

Lucjan Piela Idee chemii kwantowejP.W. Atkins Molekularna

mechanika kwantowa

Adresy eZasobdw

Adresy na platformie eNauczanie:
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Wyijasnij pojecia: Przyblizenie Borna-Oppenheimera; orbital; obserwabla; przyblizenie jednoelektronowe;

Przyktadowe zagadnienia/
spin.

przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Praktyki zawodowe Nie dotyczy
w ramach przedmiotu
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