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Poziom ksztatcenia

| stopnia - licencjackie

Grupa zaje¢

Grupa zaje¢ obowigzkowych z
zakresu kierunku studiow

Forma studiéw stacjonarne Sposob realizadii na uczelni
Rok studiow 1 Jezyk wyktadowy polski
Semestr studiow 2 Liczba punktéw ECTS 3.0
Profil ksztatcenia ogdlnoakademicki Forma zaliczenia egzamin

Jednostka prowadzaca

Rektor -> Wydziat Chemii -> Katedra Chemii Teoretycznej -> Pracownia Chemii Kwantowej

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcdow)

Odpowiedzialny za przedmiot

dr hab. Sylwia Freza

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

dr hab. Sylwia Freza

Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium |RAZEM
Liczba godzin zaje¢ [30.0 0.0 0.0 0.0 0.0 30
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta Aktywnosc¢ studenta |Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |30 5.0 40.0 75
studenta

Cel przedmiotu

Celem wyktadu jest zaznajomienie studentéw z pojeciami dotyczacymi chemii kwantowej, podstawowymi
przyblizeniami oraz wybranymi metodami obliczeniowymi kwantowochemicznymi.

Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposoéb weryfikacji i oceny efektu

[CHEML3_WO08] Wykazuje sie
znajomoscig metod
obliczeniowych do rozwigzywania
problemow z zakresu chemii,
fizyki i matematyki.

wymienia podstawowe metody
chemii kwantowej, wyjasnia proste
zastosowania chemii kwantowej,
rozpoznaje symetrie funkgiji
falowej, opisuje postulaty
mechaniki kwantowej,wyjasnia
efekt tunelowy,

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEML3_U01] Identyfikuje,
analizuje i rozwigzuje
problemy z zakresu szeroko
pojete;

chemii w oparciu o zdobytg
wiedze.

Szacuje prawdopodobienstwo
znalezienia elektronu w
okreslonym obszarze, oblicza
energie elektronowg molekut

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEML3_UO08] Przedstawia w
sposob przystepny,

jezykiem naukowym typowym dla
nauk

chemicznych fakty z chemii.

przewiduje mierzalnosc¢ wielkosci
fizycznych, klasyfikuje
multipletowos$c¢ stanéw, dyskutuje
podstawowe przyblizenia
stosowane w chemii kwantowej

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEML3_U09] Umie uczy¢ sie
samodzielnie.

Rozwigzuje réwnania witasne z
operatorami obserwabli,
konstruuje wyznacznikowa funkcje
falowa, planuje wtasciwy wybér
metody obliczeniowej,

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEML3_KO07] Docenia potrzebe
przystepnego

przedstawiania spoteczenstwu
wybranych zagadnien

chemicznych.

zachowuje ostroznos¢ i krytycyzm
w wyrazaniu opinii, wykazuje
otwarto$¢ na nowatorskie
koncepcje

[SK1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja
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Tresci przedmiotu

czasteczek

dualizm korpuskularno - falowy, postulaty mechaniki kwantowej, rozwigzanie réwnania Schrédingera dla
czgstki swobodnej, czastki w pudle potencjatu, rotatora sztywnego, oscylatora harmonicznego i atomu
wodoru; spin elektronu; termy atomowe; przyblizone metody chemii kwantowej: metody perturbacyjne i
wariacyjne, metoda Ritza, metoda Hartree-Focka, metoda Cl, MCSCF, CASSCF, metoda sprzezonych
klasterow; wigzania chemiczne, czgsteczki dwuatomowe; teoria orbitali molekularnych; reaktywnosé

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Podstawowa znajomos¢ algebry liniowej, rachunku rézniczkowego oraz catkowego

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposoéb oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy Sktadowa oceny koncowej

egzamin

51.0% 100.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

1. Wiodzimierz Kotos Chemia kwantowa A

2. Alojzy Gotebiewski Elementy mechaniki i chemii kwantowej

Uzupetniajaca lista lektur

1. Lucjan Piela Idee chemii kwantowej

2. P.W. Atkins Molekularna mechanika kwantowa

Adresy eZasobdw

Adresy na platformie eNauczanie:

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

3. Omow liczby kwantowe.

1. Na czym polega przyblizenie jednoelektronowe?

2. Opisz zasade nieoznaczonos$ci Heisenberga.

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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