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Kod
C1
C2

C3

ca

C5

C6

Cele ksztatcenia dla zajec

Cel

Zapoznanie studentéw z podstawami teorii kwantéw oraz obliczeh kwantowo-mechanicznych.

Wyksztatcenie umiejetnosci doboru wiasciwej metody obliczeh kwantowo-mechanicznych do badanego

obiektu.

Wyksztatcenie umiejetnosci obstugi programu komputerowego Maple do obliczef symbolicznych, w zakresie

wyprowadzania réwnan matematycznych.

Opanowanie podstaw obliczen in silico w zakresie substancji chemicznych, o znaczeniu kosmetycznym

i leczniczym.

Wyksztatcenie umiejetnosci obstugi programu komputerowego Gaussian do obliczeh kwantowo-

mechanicznych.

Opanowanie podstaw spektroskopii teoretycznej w zakresie widm UV, IR, MW.

Wymagania wstepne

Brak wymaganh wstepnych.

Kod

Efekty uczenia sie dla zajec

Efekty uczenia sie dla zaje¢ w zakresie

Wiedzy - Student/ka:

wil

zna i rozumie podstawowe prawa mechaniki
kwantowej.

Umiejetnosci - Student/ka:

ul

u2

U3

ua

potrafi objasnia¢ w jaki sposéb Scisle rozwigzywad
podstawowe modele w mechanice kwantowej,
charakteryzowa¢ rozwigzania oraz wskazywac ich
zastosowania.

potrafi stosowac najwazniejsze przyblizone metody
obliczeniowe do rozwigzywania uktadéw atomowych
i molekularnych.

potrafi wybiera¢ i stosowac wtasciwe techniki
obliczeniowe i modelowania do badania okreslonych
wtasciwosci uktadéw atomowych i molekularnych.

potrafi prawidtowo interpretowac wyniki obliczen
teoretycznych oraz eksperymentéw.
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Efekty uczenia sie dla
kierunku

CHE_K2_W01

CHE_K2_U06

CHE_K2_U02,
CHE_K2_U06

CHE_K2_U06,
CHE_K2_U17

CHE_K2_U06,
CHE_K2_U18

Metody weryfikacji
osiagniecia efektow
uczenia sie dla zajec

Egzamin pisemny,
Egzamin ustny

Egzamin pisemny,
Egzamin ustny,
Kolokwium pisemne,
Raport, Egzamin
praktyczny

Egzamin pisemny,
Egzamin ustny,
Kolokwium pisemne,
Raport, Egzamin
praktyczny

Egzamin pisemny,
Egzamin ustny,
Kolokwium pisemne,
Raport, Egzamin
praktyczny

Egzamin pisemny,
Egzamin ustny,
Kolokwium pisemne,
Raport, Egzamin
praktyczny
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Kod

us

Lp.

10.

11.

Efekty uczenia sie dla zaje¢ w zakresie

potrafi korzysta¢ ze Zrédet literaturowych, takze
w jezyku angielskim.

Efekty uczenia sie dla
kierunku

CHE_K2_U13,
CHE_K2_U14

Tresci programowe dla zajec

Tresci programowe dla zajec

Wprowadzenie do mechaniki kwantowej (zjawisko
fotoelektryczne, dualizm korpuskularno-falowy,
definicje), postulaty mechaniki kwantowe;j.

Sciste rozwigzania réwnania Schrédingera: czastka
swobodna, zjawisko tunelowania, nieskoficzona
studnia potencjatu, analiza i wizualizacja rozwigzan
réwnania Schrodingera atomu wodoru.

Metody przyblizone rozwigzywania réwnania
Schrédingera: metoda wariacyjna, przyblizenie
jednoelektronowe, metoda Hartree-Focka, korelacja
elektronowa, orbitale molekularne, baza funkcyjna.

Pakiet obliczeniowy Gaussian: jego mozliwosci i zakres
zastosowan, interfejs graficzny GaussView. Praktyczne
obliczenia kwantowo-chemiczne z uzyciem pakietu
Gaussian, atomy wieloelektronowe, tablica
Mendelejewa.

Separacja ruchu jader i elektronéw w molekutach,
wigzania chemiczne, powierzchnia energii
potencjalnej, poziomy energetyczne, stany
wzbudzone, metoda oddziatywania konfiguracji (Cl).

Modelowanie wtasciwosci fizykochemicznych
czagsteczek w fazie gazowej, struktura elektronowa,
rozktad gestosci elektronowe;j.

Modelowanie Sciezki reakcji, energia aktywacji dla
ztozonych uktadéw molekularnych.

Oddziatywania miedzymolekularne.
Metoda supermolekularna, btagd superpozycji bazy.

Kwantowo-chemiczne modele ciata statego, symetria
translacyjna, sie¢ prosta i odwrotna, pierwsza strefa
Brillouina.

Modelowanie i rola wigzan wodorowych, kompleksy
molekularne.

Efekty uczenia sie dla
zajec

w1

W1, Ul

W1, U2

ul, Uz, u3

W1, U3

uz, U3

uz2, U3, u4

W1, U3, u4
W1, U3, U4, U5
W1, U3, U5

W1, U4, U5

Informacje dodatkowe
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Metody weryfikacji
osiagniecia efektéow
uczenia sie dla zajec

Egzamin pisemny,
Egzamin ustny,
Kolokwium pisemne,
Raport, Egzamin
praktyczny

Formy zajec

Wyktad

Wyktad, Cwiczenia

Wyktad, Cwiczenia

Cwiczenia

Wyktad, Cwiczenia

Cwiczenia

Cwiczenia

Wyktad, Cwiczenia
Wyktad, Cwiczenia
Wyktad, Cwiczenia

Wyktad, Cwiczenia
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Forma zajec

Wyktad

Cwiczenia

Forma zajec

Wyktad

Cwiczenia

Obowiazkowa

B WN B

Dodatkowa

Metody i formy prowadzenia zaje¢

Wyktad z prezentacjg multimedialng wybranych zagadnien, Dyskusja, Praca z tekstem,
Demonstracje dzwiekowe i/lub video

Rozwigzywanie zadan (np.: obliczeniowych, artystycznych, praktycznych), Metoda
¢wiczeniowa, Metoda laboratoryjna

Warunki zaliczenia zajec

Egzamin pisemny (pytania otwarte) oraz ustny.

Skala ocen z zastosowanym rozktadem procentowym punktéw mozliwych do zdobycia:

* bardzo dobry (bdb; 5,0): osiggniecie przez studenta zaktadanych efektéw uczenia sie na
poziomie minimum 92,0%

* dobry plus (+db; 4,5): osiagniecie przez studenta zaktadanych efektéw uczenia sie w
zakresie 84,0% - 91,9%

* dobry (db; 4,0): osiagniecie przez studenta zakfadanych efektéw uczenia sie w zakresie
76,0% - 83,9%

* dostateczny plus (+dst; 3,5): osiggniecie przez studenta zaktadanych efektéw uczenia sie w
zakresie 68,0% - 75,9%

* dostateczny (dst; 3,0): osiggniecie przez studenta zaktadanych efektéw uczenia sie w
zakresie 60,0% - 67,9%

* niedostateczny (ndst; 2,0): brak osiggniecia przez studenta zaktadanych efektéw uczenia sie
wynik ponizej 60,0%

Warunkiem zaliczenia jest uzyskanie oceny pozytywnej z wszystkich kolokwidéw pisemnych
oraz oddanie raportéw z ¢wiczen.

Skala ocen z zastosowanym rozktadem procentowym punktéw mozliwych do zdobycia w
trakcie zajec:

* bardzo dobry (bdb; 5,0): osiggniecie przez studenta zaktadanych efektdw uczenia sie na
poziomie minimum 92,0%

* dobry plus (+db; 4,5): osiggniecie przez studenta zaktadanych efektdéw uczenia sie w
zakresie 84,0% - 91,9%

* dobry (db; 4,0): osiagniecie przez studenta zaktadanych efektéw uczenia sie w zakresie
76,0% - 83,9%

» dostateczny plus (+dst; 3,5): osiagniecie przez studenta zaktadanych efektéw uczenia sie w
zakresie 68,0% - 75,9%

» dostateczny (dst; 3,0): osiggniecie przez studenta zaktadanych efektéw uczenia sie w
zakresie 60,0% - 67,9%

* niedostateczny (ndst; 2,0): brak osiagniecia przez studenta zaktadanych efektéw uczenia sie
wynik ponizej 60,0%

Literatura

Kotos W. "Chemia kwantowa", PWN 1978.

Piela L. "Idee Chemii Kwantowej", PWN 2009.

Hayward D., “Mechanika kwantowa dla chemikéw”, PWN 2007.

Kreglewski M., Makarewicz J., Pyzalski R., Rychlewski J., "Zadania z Chemii kwantowej" PWN 1984.

1. Artykuty w czasopismach wskazane przez wyktadowce i prowadzgcego laboratorium.

Rodzaje zajec studenta
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Naktad pracy studenta i punkty ECTS

Srednia liczba godzin* przeznaczonych
na zrealizowane rodzaje zaje¢
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Wyktad

Cwiczenia

Przygotowanie do zajec
Czytanie wskazanej literatury

Przygotowanie raportu

taczny nakiad pracy studenta

Liczba punktéw ECTS

* godzina (lekcyjna) oznacza 45 minut
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15
45
60
15

15

Liczba godzin
150

ECTS
5
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Efekty uczenia sie dla kierunku

Kod

CHE_K2_U02

CHE_K2_U06

CHE_K2_U13

CHE_K2_U14

CHE_K2_U17

CHE_K2_U18

CHE_K2_W01
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Tresé

Absolwent/ka potrafi analizowac i uzasadnia¢ wtasciwosci fizyko chemiczne substancji na podstawie
przeprowadzonych badan jej struktury

Absolwent/ka potrafi stosowa¢ metody matematyczne w obliczeniach dla ztozonych uktadéw chemicznych i
fizykochemicznych oraz krytycznie ocenia¢ uzyskane wyniki

Absolwent/ka potrafi postugiwac sie technikami informacyjnymi w celu pogtebienia swojej wiedzy oraz
zdobywac informacji na temat najnowszych odkry¢ w wybranej przez siebie specjalnosci

Absolwent/ka potrafi postugiwac sie jezykiem angielskim oraz jezykiem nowozytnym na poziomie B2+
Europejskiego Systemu Opisu Ksztatcenia Jezykowego w dziedzinie chemii oraz dyscyplinie, w ktérej
prowadzi badania naukowe

Absolwent/ka potrafi pogtebiac swojg specjalistyczng wiedze w zakresie niezbednym do rozwigzania i
prawidtowej interpretacji podjetego problemu

Absolwent/ka potrafi wyraza¢ w przystepny sposoéb, zdobyta wiedze oraz prezentowac wyniki odkry¢
naukowych dotyczacych chemii

Absolwent/ka zna i rozumie pogtebione zagadnienia z opisujace zjawiska chemiczne
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