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Nazwa jednostki prowadzacej przedmiot

Faculty of Chemistry
Studia
wydziat kierunek poziom| drugiego stopnia
Wydziat Chemii Chemia forma| stacjonarne

modut| chemia biomedyczna, analityka i diagnostyka chemiczna, chemia i
specjalno$ciowy| technologia $rodowiska, chemia obliczeniowa
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 zajecia 30 godz.
Sposob realizacji zaje¢ konsultacje 5 godz.

zajecia w sali dydaktycznej praca witasna studenta 40 godz.
Liczba godzin RAZEM: 75 godz. - 3 ECTS

Wyktad: 30 godz.
Cykl dydaktyczny

2019/2020 letni

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

Wykiad z prezentacjg multimedialng

wymagania egzaminacyjne
Sposob zaliczenia

Zaliczenie na ocene
Formy zaliczenia

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

Sposéb weryfikacji zatozonych efektéw ksztatcenia

Sposéb weryfikacji przyswojenia wiedzy:
Student podczas zaliczenia odpowiada na pytania dotyczace metody Hartree-Focka (K_WO05, K_W11), klasycznych metod uwzgledniajacych korelacje
elektronowa oraz metody DFT (K_W05, K_W11).

Sposob weryfikacji nabrania kompetencji spotecznych:

Student krytycznie analizuje problemy chemii komputerowej, réwniez te, ktére nie posiadajg w danym momencie jednoznacznego rozwigzania i w celu
ich rozwigzania uczestniczy w konsultacjach z prowadzacym przedmiot (K_KO01).

Okreslenie przedmiotow wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi

A. Wymagania formalne
Chemia fizyczna, chemia kwantowa

B. Wymagania wstgpne
Umiejetnos¢ opisu reakcji chemicznej w kategoriach termodynamicznych i kinetycznych, znajomos¢ podstaw spektroskopii molekularne;j.
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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 zaje¢:

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 uzupeiniajgca:

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

Efekty ksztatcenia Wiedza
(obszarowe i kierunkowe)

* ma 0golng wiedze w zakresie podstawowych koncepcji, zasad i teorii
K_WO05: operuje poszerzong wiedzg w zakresie studiowanej

specjalnosci;

K_W11: wykazuje sie ogolng wiedzg na temat aktualnych
kierunkéw rozwoju chemii jako nauki oraz najnowszych
odkry¢ w tej dziedzinie;

K_KO01: zna ograniczenia wtasnej wiedzy, rozumie
koniecznos¢ dalszego ksztatcenia sie i potrafi inspirowaé do
tego inne osoby;

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
Kompetencje spoteczne (postawy)

« pracuje samodzielnie,
» zachowuje ostrozno$¢ i krytycyzm w wyrazaniu opinii.

Kontakt

janusz.rak@ug.edu.pl

Wyktad monograficzny - Wprowadzenie do kwantowej chemii komputerowej #13.3.0440 | 891212b470be8cd31a0a51b597119bbd | Strona 2 z 2



