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Cel przedmiotu

Zaznajomienie studentéw z praktycznymi realizacjami metod chemii kwantowej i oprogramowania
kwantowochemicznego w rozwigzywaniu probleméw chemicznych.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[CHEMMUZ2_WO05] Operuje
pogtebiong wiedzg w zakresie
studiowanej specjalnosci.

Student posiada szerokg wiedze
w zakresie narzedzi
obliczeniowych oferowanych
przez chemie kwantowg

[SW1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SW3] opracowanie tekstowe/
praca pisemna

[CHEMMUZ2_U02] Krytycznie
ocenia wyniki przeprowadzanych
eksperymentow, dokonywanych
obserwagiji i obliczen
teoretycznych, a takze dyskutuje
btedy.

Student krytycznie ocenia wyniki
obliczen teoretycznych i
interpretuje je w kontekscie
przewidywanych witasciwosci
molekut

[SU1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SU6] demonstracja umiejetnosci
praktycznych

[CHEMMUZ2_KO01] Zna
ograniczenia wlasnej wiedzy,
rozumie koniecznos¢ dalszego
ksztatcenia sie i potrafi inspirowaé
do tego inne osoby.

Student ma Swiadomos$é zakresu
wiasnej wiedzy i rozumie
koniecznos¢ dalszego ksztatcenia

sie

[SK1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SK8] obserwacja samodzielnej
lub zespotowej pracy studenta

[CHEMMU2_WO07] Dobiera
techniki eksperymentalne oraz
teoretyczne w zakresie
niezbednym do zrozumienia,
opisu i

modelowania procesow
chemicznych o $rednim stopniu
ztozonosci.

Student wybiera odpowiednie
narzedzia obliczeniowe konieczne
do rozwigzania réznego typu
zagadnien chemicznych

[SW5] realizacja zadania
problemowego

[CHEMMUZ2_U04] Stosuje
zdobytg wiedzg z chemii oraz

pokrewnych dyscyplin naukowych.

Student wykorzystuje zdobytg
wiedze o strukturze i
wiasciwosciach molekut, wiedze z
chemii ogdlnej oraz dyscyplin
pokrewnych

[SU3] opracowanie tekstowe/
praca pisemna

[SU6] demonstracja umiejetnosci
praktycznych

[CHEMMU2_W08] Wykazuije sie
pogtebiong znajomoscig
teoretycznych metod
obliczeniowych i informatycznych
stosowanych do rozwigzywania

problemoéw z chemii.

Student wykazuje sie gteboka
wiedzag w zakresie mozliwosci
rozwigzywania zagadnien
chemicznych przy pomocy
narzedzi obliczeniowych chemii
kwantowej

[SW3] opracowanie tekstowe/
praca pisemna

[SW5] realizacja zadania
problemowego

Tresci przedmiotu

Praktyczna wiedza i umiejetnosci w zakresie rodzajow zagadnien chemicznych, ktére moga by¢
rozwigzywane metodami obliczeniowymi chemii kwantowej, sposéb uzycia pakietéw obliczeniowych do
wyznaczania wtasciwosci fizykochemicznych molekut. Definiowanie problemu, ktory nalezy rozwigzac,
umiejetnos¢ wykonania wymaganych obliczen, umiejetnos¢ poprawnej interpretacji uzyskanych wynikow i
sformutowania wnioskéw, umiejetnosé przygotowania danych wejsciowych do obliczen przy uzyciu
oprogramowania kwantowochemicznego. Graficzna interpretacja wynikéw obliczen, okreslanie struktur
réwnowagowych molekut, wyznaczanie symulowanych widm IR, NMR i UV, okreslanie parametréw
fizykochemicznych (energia, entalpia swobodna, entropia, ciepta wtasciwe, moment dipolowy i
kwadrupolowy, polaryzowalnos$¢ i hiperpolaryzowalno$é. Wyznaczanie punktéw stacjonarnych i badanie

powierzchni energii potencjalne;.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Wiedza z zakresu podstaw chemii i fizyki

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposéb oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

Pisemne sprawozdania z

wykonanych éwiczen

51.0%

100.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

An Introduction to Theoretical Chemistry, Jack Simons, Cambridge

University Press, 2003

Molecular Quantum Mechanics, P. W. Atkins, R. S. Friedman, Oxford
University Press Inc., New York (2011)

Energetic Principles of Chemical Reactions, J. Simons, Jones and

Bartlett Publishers, Inc., 1983.

Uzupetniajaca lista lektur

Quantum Mechanics in Chemistry, J. Simons, J. Nichols, Oxford

University Press (1997)

Geometrical Derivative of Energy Surfaces and Molecular Properties,
P. Jorgensen, J. Simons, D. Reidel Publ. Company, 1985

Adresy eZasobdéw

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Ocen stabilnos$¢ izomeréw dichloroetylenu, wskaz najbardziej stabilny izomer i wyznacz udziat (zawarto$¢
procentowg) najnizej energetycznych izomeréw w mieszaninie w temperaturze 298 K i pod ci$nieniem 1 atm.
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Praktyki zawodowe Nie dotyczy
w ramach przedmiotu

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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