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Kod
C1

C2

C3

ca

C5

Cele ksztatcenia dla zajec

Cel

Przekazanie wiedzy z zakresu podstaw chemii kwantowej; metod obliczeniowych i modelowania w chemii
kwantowej.

Rozwiniecie zdolnosci doboru wtasciwych modeli chemii kwantowej do badania okreslonych proceséw
kwantowych; rozwiniecie umiejetnosci zastosowania metod obliczeniowych do rozwigzywania zagadnien
dotyczacych efektywnego otrzymywania wynikéw metodami chemii kwantowe;.

Przygotowanie do wtasciwej interpretacji wynikéw badah eksperymentalnych i teoretycznych.

Wyrobienie umiejetnosci korzystania z narzedzi komputerowych do obliczer i modelowania w chemii
kwantowej.

Rozwiniecie umiejetnosci komunikacji i pracy w grupie; przekazanie wiedzy z zakresu zasad bezpieczenstwa
i higieny pracy w laboratorium.

Wymagania wstepne

Znajomos¢ matematyki w zakresie liczb zespolonych, rachunku rézniczkowego oraz catkowego (zaliczony przedmiot

Matematyka).

Kod

Efekty uczenia sie dla zajec

Metody weryfikacji

Efekty uczenia sie dla osiagniecia efektéw

Efekty uczenia sie dla zaje¢ w zakresie

Wiedzy - Student/ka:

W1

w2

W3

w4

ul

u2

kierunku A .
uczenia sie dla zajec
zna istote postulatéw mechaniki kwantowej. CHE_K1_W01, Kolokwium pisemne,
CHE_K1_W02 Kolokwium ustne, Test
zna i rozumie jak $cisle rozwigzywac podstawowe CHE_K1_Wo01, Kolokwium pisemne,
modele w mechanice kwantowej, jak charakteryzowa¢ | CHE K1 W02, Kolokwium ustne, Test
rozwigzania oraz wskazuje ich zastosowania. CHE_K1_W03
Zna i rozumie najwazniejsze przyblizone metody CHE_K1_W03 Projekt
obliczeniowe do rozwigzywania ztozonych uktadéw
atomowych i molekularnych.
zna i rozumie wiasciwe techniki obliczeniowe CHE_K1_W03, Projekt
i modelowania do badania okreslonych wtasnosci CHE_K1_Wo04,
uktadéw atomowych i molekularnych. CHE_K1_wo08
Umiejetnosci - Student/ka:
potrafi objasniac jak Scisle rozwigzywac¢ podstawowe CHE K1 _U01, Kolokwium pisemne,
modele w mechanice kwantowej, jak charakteryzowa¢ | CHE K1 U02, Kolokwium ustne, Test
rozwigzania oraz wskazywac ich zastosowania. CHE_K1_U03,
CHE_K1_U08,
CHE_K1_U12,
CHE_K1_U21
potrafi stosowad najwazniejsze przyblizone metody CHE_K1_U01, Kolokwium pisemne,
obliczeniowe do rozwigzywania ztozonych uktadéw CHE_K1_U02, Kolokwium ustne, Test,
atomowych i molekularnych. CHE_K1_U03, Projekt
CHE_K1_U12,
CHE K1 _U21
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Kod

U3

u4

us

u6

Efekty uczenia sie dla zaje¢ w zakresie

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

potrafi prawidtowo interpretowac wyniki obliczen
teoretycznych oraz eksperymentéw.

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

potrafi obiektywnie ocenia¢ wktad pracy wtasnej
i innych w analizie otrzymanych wspédlnie wynikéw
teoretycznych.

Kompetencji spotecznych - Student/ka:

K1

K2

K3

Lp.

jest gotéw/gotowa do dokonywania wyboru wiasciwej
techniki obliczeniowej i modelowania do badania
okreslonych witasciwosci uktadéw atomowych

i molekularnych.

jest gotéw/gotowa do prowadzenia dyskus;ji
otrzymanych wynikéw obliczen teoretycznych oraz
eksperymentéw.

jest gotéw/gotowa do obiektywnego oceniania wktadu
pracy wtasnej i innych w analizie otrzymanych
wspdinie wynikoéw teoretycznych.

Efekty uczenia sie dla

kierunku

CHE_K1_U01,
CHE_K1_U02,
CHE_K1_U03,
CHE_K1_U08,
CHE_K1_U09,
CHE K1_U11,
CHE K1_U12,
CHE_K1_U21

CHE_K1_U01,
CHE_K1_U02,
CHE_K1_U03,
CHE_K1_U08,
CHE_K1_U09,
CHE_K1_U10,
CHE_K1_U11,
CHE_K1_U12,
CHE_K1_U21

CHE_K1_U19,
CHE_K1_U21,
CHE_K1_U22

CHE_K1_U19

CHE_K1_K01,
CHE_K1_K02

CHE_K1_K01,
CHE_K1_K02,
CHE_K1_K06

CHE_K1_Ko01,
CHE_K1_K02,
CHE_K1_KO05,
CHE_K1_K06

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: czgstka
swobodna, zjawisko tunelowania, nieskoficzona
studnia potencjatu, oscylator harmoniczny, analiza i
wizualizacja rozwigzan réwnania Schrodingera dla
rotatora sztywnego oraz atomu wodoru.
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Efekty uczenia sie dla

zajec

w1

W1, w2, Ul

Metody weryfikacji
osiagniecia efektéow

uczenia sie dla zajec

Projekt

Projekt

Projekt

Projekt

Projekt

Projekt

Projekt

Formy zajec

Wyktad, Cwiczenia

Wyktad, Cwiczenia
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Lp. Tresci programowe dla zajec Ef?kty uczenia sie dla
zajec
3. Metody przyblizone rozwigzywania réwnania W1, W2, W3, U2, U3, U4,
Schrddingera: metoda wariacyjna, rachunek zaburzen, | K2
przyblizenie jednoelektronowe, metoda Hartree-Focka,
korelacja elektronowa, orbitale molekularne, baza
funkcyjna.

4, Pakiet obliczeniowy Gaussian: jego mozliwosci i zakres | W3, W4, U2, U3, U4, K1,
zastosowan, interfejs graficzny GaussView, praktyczne | K2
obliczenia kwantowo-chemiczne z uzyciem pakietu
Gaussian, atomy wieloelektronowe, tablica
Mendelejewa.

5. Separacja ruchu jader i elektronéw w molekutach, W3, W4, U2, U3, U4, K1,
wigzania chemiczne, powierzchnia energii K2
potencjalnej, state sitowe, poziomy energetyczne,
stany wzbudzone, metoda oddziatywania konfiguracji
(C1).

6. Modelowanie wiasciwosci fizykochemicznych W3, W4, U3, U4, K1, K2
czasteczek w fazie gazowej, struktura elektronowa,
rozktad gestosci elektronowej, analiza populacyjna,
momenty multipolowe, przewidywanie reaktywnosci
molekut.

7. Modelowanie Sciezki reakcji, energia aktywacji dla W3, W4, U3, U4, K1, K2
ztozonych uktadéw molekularnych.

8. Zastosowanie metod kwantowochemicznych do W3, W4, U2, U3, U4, U5,
przewidywania wtasciwosci spektroskopowych molekut | K1, K2
- spektroskopia jadrowego rezonansu magnetycznego
(NMR), w podczerwieni (IR) i w zakresie Swiatta
widzialnego i nadfioletowego (UV-Vis).

9. Obrébka numeryczna wynikéw obliczen ab-initio, W4, U3, U4, U5, U6, K2,
graficzna prezentacja wynikéw, warstwice gestosci K3
elektronowej, gestosci réznicowe, projekcja
wiasciwosci na powierzchni gestosci, animacja reakcji

chemicznej.
Informacje dodatkowe
Forma zajec Metody i formy prowadzenia zaje¢
Wyktad Wyktad z prezentacjg multimedialng wybranych zagadnien, Demonstracje dzwiekowe i/lub
video
Cwiczenia Dyskusja, Praca z tekstem, Rozwigzywanie zadan (np.: obliczeniowych, artystycznych,

praktycznych), Praca w grupach
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Formy zajec

Wyktad, Cwiczenia

Wyktad, Cwiczenia

Wyktad, Cwiczenia

Wyktad, Cwiczenia

Wyktad, Cwiczenia

Wyktad, Cwiczenia

Wyktad, Cwiczenia
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Forma zajec Warunki zaliczenia zajec

Wyktad Warunkiem podejscia do zaliczenia jest uzyskanie oceny pozytywnej z ¢wiczen.
Zaliczenie pisemnego egzaminu testowego z mozliwoscig poprawy w formie ustne;.
Skala ocen z zastosowanym rozktadem procentowym:
* 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 efektéw 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%

Cwiczenia Obecnos$¢ na co najmniej 90% zajec.
Warunkiem zaliczenia jest uzyskanie oceny pozytywnej z wszystkich kolokwidw oraz zaliczenie
projektu indywidualnego.
Skala ocen z zastosowanym rozktadem procentowym:
* 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 osiggniecia przez studenta zaktadanych efektéw uczenia sie
wynik ponizej 60,0%

Literatura
Obowiazkowa

1. L. Piela ,ldee Chemii Kwantowej", PWN, 2009.
2. D. Hayward ,Mechanika kwantowa dla chemikéw”, PWN 2007.

Dodatkowa

1. W. Kotos ,Chemia kwantowa", PWN, 1978.

Naktad pracy studenta i punkty ECTS

Srednia liczba godzin* przeznaczonych

Rodzaje zajec studenta . . L
na zrealizowane rodzaje zajec

Wyktad 30
Cwiczenia 45
Przygotowanie do zajec 20
Czytanie wskazanej literatury 10
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Przygotowanie raportu

Przygotowanie do zaliczenia

taczny nakiad pracy studenta

Liczba punktéw ECTS

* godzina (lekcyjna) oznacza 45 minut
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30

45

Liczba godzin
180

ECTS
6
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Efekty uczenia sie dla kierunku

Kod
CHE_K1_K01
CHE_K1_K02
CHE_K1_K05

CHE_K1_K06

CHE_K1_U01
CHE_K1_U02
CHE_K1_U03
CHE_K1_U08

CHE_K1_U09
CHE_K1_U10

CHE_K1_U11

CHE_K1_U12

CHE_K1_U19

CHE_K1_U21

CHE_K1_U22
CHE_K1_Wo01
CHE_K1_WO02

CHE_K1_Wo03

CHE_K1_W04
CHE_K1_Wo08
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Tresc
Absolwent/ka jest gotéw/gotowa do zrozumienia potrzeby rozwoju nowych technologii chemicznych
Absolwent/ka jest gotéw/gotowa do przystepnego przedstawienia wybranych osiggnie¢ w chemii
Absolwent/ka jest gotéw/gotowa do stosowania etyki zawodowej w dziataniach wtasnych i innych

Absolwent/ka jest gotéw/gotowa do formutowania pytan stuzacych pogtebieniu wtasnego zrozumienia
tematu lub odnalezieniu brakujgcych elementéw rozumowania

Absolwent/ka potrafi stosowac terminologie chemiczng zgodna z IUPAC i zaleceniami PTChem
Absolwent/ka potrafi przedstawi¢ w przystepny sposéb zdobyta wiedze

Absolwent/ka potrafi okreslac i uzasadnia¢ wtasciwosci substancji na podstawie jej struktury
Absolwent/ka potrafi stosowa¢ metody matematyczne w obliczeniach chemicznych i fizykochemicznych

Absolwent/ka potrafi dobierac i stosowaé metody statystyczne do opisu zjawisk chemicznych,
fizykochemicznych oraz analizy danych

Absolwent/ka potrafi interpretowac i analizowac ilosciowy opis podstawowych zjawisk fizykochemicznych

Absolwent/ka potrafi stosowac specjalistyczne oprogramowanie komputerowe do wizualizacji i opisu
proceséw chemicznych

Absolwent/ka potrafi wykonywac podstawowe obliczenia modelowe dla czasteczek lub proceséw
chemicznych

Absolwent/ka potrafi analizowac i opracowywad wyniki badan oraz przygotowywac raport koncowy z
prowadzonych eksperymentdw chemicznych i fizykochemicznych

Absolwent/ka potrafi samodzielnie pozyskiwac¢ informacje z literatury zaréwno w jezyku polskim jak i
obcym, tablic fizykochemicznych i innych dostepnych Zrédet

Absolwent/ka potrafi przygotowywac konspekt z przeprowadzonych analiz danych literaturowych
Absolwent/ka zna i rozumie prawa i zagadnienia chemiczne
Absolwent/ka zna i rozumie zagadnienia fizyki i ich powigzania z prawami chemicznymi

Absolwent/ka zna i rozumie techniki matematyki wyzszej pozwalajgce na formalny opis podstawowych
zjawisk fizykochemicznych

Absolwent/ka zna i rozumie zagadnienia z zakresu nauk przyrodniczych

Absolwent/ka zna i rozumie wtasciwosci chemiczne substancji w zaleznosci od ich budowy/sktadu
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