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Wyktad monograficzny - Wprowadzenie do kwantowej chemii 13.3.1034
komputerowej

Nazwa jednostki prowadzacej przedmiot

Katedra Chemii Fizycznej.

Studia
wydziat kierunek poziom| drugiego stopnia
Wydziat Chemii Biznes chemiczny forma| stacjonarne
modut

. . wszystkie
specjalnosciowy

specjalizacja| wszystkie

Nazwisko osoby prowadzacej (os6b prowadzacych)

prof. dr hab. Janusz Rak
Formy zajec¢, sposob ich realizacji i przypisana im liczba godzin Liczba punktow ECTS
Formy zajec¢ 3

Wykfad
Sposob realizacji zaje¢

zajecia w sali dydaktycznej

Zajecia — 30 godz.
Konsultacje — 20 godz.
Praca wiasna studenta — 25 godz.

Liczba godzin RAZEM: 75 godz. — 3 pkt. ECTS

Wyktad: 30 godz.
Termin realizacji przedmiotu

2021/2022 letni
Status przedmiotu

Jezyk wyktadowy

obowigzkowy polski

Metody dydaktyczne Forma i sposéb zaliczenia oraz podstawowe kryteria oceny lub
wymagania egzaminacyjne

Sposéb zaliczenia

Wykfad z prezentacjg multimedialng

Zaliczenie na ocene
Formy zaliczenia

kolokwium
Podstawowe kryteria oceny
przedmiot zaliczg osoby, ktére poprawnie odpowiedza na co najmniej 51% pytan
egzaminacyjnych. Studenci, ktérzy nie uzyskaja wymaganego progu zaliczeniowego,
przystepujg do egzaminu ustnego.

Sposob weryfikacji zatlozonych efektow ksztatcenia

Sposéb weryfikacji przyswojenia wiedzy:
Przeprowadzenie sprawdzianu pisemnego ztozonego z pytan odnoszacych sie do materiatu realizowanego podczas wyktadow.

Sposéb weryfikacji nabycia umiejetnosci:
Podczas pisemnego zaliczenia student wykazuje sie umiejetnoscig postugiwania sie prawidtowg terminologig i nomenklaturg oraz umiejetnoscia
przedstawiania wybranych zagadnien z zakresu materiatu realizowanego podczas zajec.

Sposéb weryfikacji kompetencji spotecznych:

Ocena studenta pod katem aktywnosci w czasie zaje¢, brania udziatu w dyskusji podczas zaje¢ i w czasie konsultacji. Ocena stosunku do prowadzacego
i innych studentéw

Okreslenie przedmiotow wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi

A. Wymagania formalne
brak
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B. Wymagania wstepne
brak

Cele ksztatcenia

Przygotowanie studentéw do doboru wtasciwej metody chemii komputerowej do analizy specyficznego problemu chemicznego, zaprojektowania
algorytmu obliczeniowego zapewniajacego mozliwie szybkie rozwigzanie problemu oraz oceny doktadno$ci uzyskanego rezultatu numerycznego.

Tresci programowe

Przyblizenie Borna-Oppenheimera, rownanie Schrddingera niezalezne od czasu. przyblizenie jednoelektronowe, wyznacznik Sla-tera, metoda
Hartree-Focka (HF) i Hartree-Focka-Roothana (HFR), pétempiryczne schematy metody HFR: CNDO, INDO, ND-DO, modyfikowane metody NDDO:
MNDO, AM1, PM3, PM5, RM1, PM6, MNDO/d, SAM1, SAM1d. Bazy funkcyjne. Korelacja elektronowa: metoda mieszania konfiguraciji (Cl), rachunek
zaburzen Mollera-Plesseta (MPn), metoda sprzezonych klasterow (CC). Metody funkcjonatu gestosci (DFT). Zastosowania metody HFR oraz metod
skorelowanych: dobor bazy funkcyjnej, opty-malizacja geometrii molekuty, wyznaczanie entalpii reakcji. harmonicznych modéw normalnych (widmo
IR), przesunie¢ NMR oraz widm elektronowych uktadu molekularnego.

Wykaz literatury

A. Literatura wymagana do zaliczenia zajec:
Lucjan Piela ,Idee chemii kwantowej’, PWN 2003.

Frank Jensen ,Introduction to Computational Chemistry”, Wiley, 2006.
Christopher J. Cramer ,Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models”, Wiley, 2004.

B. Literatura uzupetniajaca:

Attila Szabo, Neil S. Ostlund ,Modern Quantum Chemistry: Introduction to Advanced Electronic Structure Theory”, Dover Publi-cations, 1996.

Kierunkowe efekty ksztalcenia

K_BChlI_WO01 — zna i rozumie ztozone procesy
fizykochemiczne oraz potrafi analizowac ich przebieg w
powigzaniu z innymi dziedzinami nauki

K_BChlI_WO05 — zna i rozumie gtéwne kierunki rozwoju
chemii w potaczeniu z ekonomig jako dwiema
przenikajacymi sie dyscyplinami naukowymi
K_BChlI_UO01 — potrafi w oparciu o posiadang wiedze
zaproponowac rozwigzanie probleméw z chemii z
uwzglednieniem aspektu ekonomicznego przy
zastosowaniu zaawansowanych technik pomiarowych i
analitycznych

K_BChll_UQ9 — potrafi okresli¢ swoje zainteresowania i
rozwijac je w ramach wybranej tematyki pracy
magisterskiej, realizujgc jednoczesnie proces
samoksztatcenia oraz planowania przysziej kariery
zawodowe;j

K_BChll_K04 — jest gotéw do wtasciwej oceny zdobytej
wiedzy, jej poszanowania i rozpowszechniania w celu
rozwigzywania okreslonych zagadnien poznawczych i
praktycznych

Wiedza

* ma 0golng wiedze w zakresie podstawowych koncepcji, zasad i teorii
funkcjonujacych w kom-puterowej chemii kwantowej,

« charakteryzuje metode Hartree-Focka oraz ma wiedze na temat stosowanych
przyblizen i ograniczeh metody,

» wymienia bazy funkcyjne stosowane w obliczeniach kwantowochemicznych,
« rozpoznaje metody uwzgledniajgce korelacjg elektronowa,

« charakteryzuje metody funkcjonatu gestosci,

* wymienia zastosowania metod chemii kwantowej.

Umiejetnosci

potrafi scharakteryzowaé przyblizenie Borna-Oppenheimera i opisa¢ rownanie
Schrédingera,

umie postugiwac sie pétempiryczne schematami metod HFR: CNDO, INDO, ND-DO
i ich modyfikacjami NDDO: MNDO, AM1, PM3, PM5, RM1, PM6, MNDO/d, SAM1,
SAM1d,

umie dokona¢ wyboru wiasciwej bazy funkcyjnej i zastosowac jg w obliczeniach z
zakresu kwantowej chemii komputerowe;.

Kompetencje spoteczne (postawy)

* pracuje samodzielnie,
» zachowuje ostroznos¢ i krytycyzm w wyrazaniu opinii.

Kontakt

janusz.rak@ug.edu.pl
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