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Data rozpoczecia studiéw
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Rok akademicki realizaciji
przedmiotu

2024/2025

studenta

Poziom ksztatcenia Il stopnia Grupa zaje¢ Grupa zaje¢ obowigzkowych z
zakresu kierunku studiow
Forma studiéw stacjonarne Sposob realizacji na uczelni
Rok studiow 1 Jezyk wyktadowy polski
brak uwag
Semestr studiow 1 Liczba punktow ECTS 3.0
Profil ksztatcenia ogolnoakademicki Forma zaliczenia egzamin
Jednostka prowadzaca Wydziat Chemii
Imie i nazwisko Odpowiedzialny za przedmiot prof. dr hab. Jézef Liwo
wyktadowcy (wyktadowcow) | Prowadzacy zajecia z przedmiotu | prof. dr hab. Jézef Liwo
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 odlegtosc¢: 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

Cel przedmiotu

Poznanie przez studenta podstaw teoretycznych modelowania molekularnego, w tym mechaniki i dynamiki
molekularnej oraz metod Monte Carlo, prawa rozktadu Boltzmanna i jego zastosowan oraz podstaw
mechaniki statystycznej i jej zastosowan w chemii.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[CHEMMUZ2_WO06] Stosuje
matematyke w zakresie
niezbednym do zrozumienia,
opisu i modelowania proceséw
chemicznych o srednim poziomie
ztozonosci.

Student stosuje metody geometrii
analitycznej, algebry liniowej oraz
analizy matematycznej w
modelowaniu molekularnym oraz
mechanice statystycznej w chemii.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[SW1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

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

modelowania procesow
chemicznych o $rednim stopniu
ztozono$ci.

Student dobiera wtasciwg
metodologie do rozwigzywania
zagadnien modelowania
molekularnego oraz zastosowan
mechaniki statystycznej w chemii.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[SW1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

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

Student identyfikuje swoje braki w
wiedzy z dziedziny chemii, fizyki i
matematyki oraz poznaje drogi
pogtebienia rozumienia zjawisk
chemicznych na gruncie
atomowym.

[SK1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SK4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEMMU2_W08] Wykazuje sie
pogtebiong znajomoscig
teoretycznych metod
obliczeniowych i informatycznych
stosowanych do rozwigzywania
problemoéw z chemii.

Student poznaje podstawy
numerycznego znajdowania
minimow i punktéw siodtowych na
hiperpowierzchni energii
potencjalnej oraz metod
numerycznego catkowania rownan
ruchu.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[SW1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[CHEMMUZ2_U04] Stosuje
zdobytg wiedze z chemii oraz

pokrewnych dyscyplin naukowych.

Student stosuje wiedze z chemii
kwantowej i matematyki w analizie
powierzchni energii potencjalnej
czasteczek, wiedze z chemii, fizyki
i matematyki do modelowania
molekularnego oraz stosowania
prawa rozktadu Boltzmanna do
opisu uktadéw chemicznych.

[SU1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

Tresci przedmiotu

Opis geometrii czgsteczki. Wspotrzedne kartezjanskie i wewnetrzne. Opis hiperpowierzchni energii
potencjalnej. Minima, maksima, punkty siodtowe pierwszego rzedu i ich sens fizyczny. Punkty siodtowe
wyzszych rzedéw. Empiryczne pola sitowe i ich zastosowania. Metody lokalnej minimalizacji energii. Drgania
normalne czasteczek. Dynamika molekularna. Roéwnania ruchu i metody ich numerycznego rozwigzywania.
Metody Monte Carlo. Mechanika statystyczna: Elementy rachunku prawdopodobienstwa, rozktady
zmiennych losowych, $rednie i fluktuacje. Gestos¢ stanéw. Zespoty statystyczne: mikrokanoniczny,
kanoniczny, wielki zespot kanoniczny, zespot izotermiczno-izobaryczny. Prawo rozktadu Boltzmanna.
Zasada ekwipartycji energii. Funkcje podziatu zespotéw statystycznych oraz ich pochodne i ich zwigzek z
wielkosciami termodynamicznymi. Molekularna interpretacja energii, entropii, potencjatéw
termodynamicznych i potencjatéw chemicznych i jej zwigzek z interpretacjg fenomenologiczng. Entropia a
teoria informaciji. Statystyka Bosego-Einsteina i Fermiego-Diraca. Funkcje podziatu uktadow
nieoddziatujacych czastek oraz czasteczek dwu- i wieloatomowych. Obliczanie termodynamicznych
poprawek do funkcji termodynamicznych zwigzkéw chemicznych w fazie gazowej w przyblizeniu

harmonicznym. Obliczanie statych rownowag reakcji chemicznych w fazie gazowej na podstawie pierwszych
zasad. Obliczanie funkcji podziatu gazéw niedoskonatych.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Znajomos¢ podstawowych funkgji arytmetycznych, podstaw rachunku rézniczkowego i catkowego, podstaw
algebry macierzowej, rownan rézniczkowych zwyczajnych, kinematyki i dynamiki punktu materialnego i bryty
sztywnej, ruchu harmonicznego, postulatéw mechaniki kwantowej, rozwigzan réwnania Schroedingera dla
prostych uktadow (czastka swobodna w pudle, rotator sztywny, oscylator harmoniczny), terméw atomowych,
postygiwania sie funkcjami termodynamicznymi (diagram Gibbsa).

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektéw uczenia sie

Sposoéb oceniania (sktadowe) Prég zaliczeniowy Sktadowa oceny koncowej

kartkowki przed wyktadem 51.0% 10.0%

51.0% 90.0%

egzamin

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

N.A. Smirnowa: Metody termodynamiki statystycznej w chemii fizyczne;j.

D. McQuarrie: Statistical Mechanics

K. Guminski, P. Petelenz, Elementy chemii teoretycznej
R. Leach: Molecular Modeling: Principles and Applications
H. Buchowski, Elementy termodynamiki statystyczne;j

K. Huang, Mechanika statystyczna

F. Reif, Mechanika statystyczna

R.P. Feynman, Wyktady z mechaniki statystycznej

Uzupetniajaca lista lektur

Nookrwh=
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Adresy eZasobow Adresy na platformie eNauczanie:

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

lle wspotrzednych kartezjanskich a ile wewnetrznych nalezy poda¢ do okreslenia geometrii czasteczki
aminobenzenu (aniliny)? Wyjasni¢, dlaczego liczby tych rodzajéw wspoétrzednych sa rézne.

Jakie wkfady do energii wystepujg w polu sitowym dla (a) czasteczki metanu (CH 4) (b) czasteczki
etanolu. Odpowiedzi uzasadnic.

lle drgan normalnych wystepuje dla nastepujacych czasteczek: H 20, HCN, CH 4, C 30 2 (podtlenek
wegla; O=C=C=0)? Odpowiedz uzasadni¢.

Wykorzystujac prawo rozktadu Boltzmanna wyjasnié, dlaczego zwiekszenie temperatury zwigksza
rozpuszczalno$¢ wiekszosci soli w wodzie i dlaczego w przypadku niektorych soli (np. octanu wapnia)
ma miejsce sytuacja odwrotna.

Dana jest nastepujaca reakcja wymiany izotopowej (D oznacza deuter, 2H):CD 4 + HCI = CD 3H +
DCIKtére wktady do energii tej reakc;ji (translacyjny, rotacyjny, oscylacyjny, elektronowy) sa niezerowe?
Ktére wktady musimy uwzgleni¢, aby obliczy¢ statg rownowagi tej reakcji? Odpowiedz uzasadnié.
Zaktadamy, ze do obliczania sum statystycznych mozna stosowac¢ przyblizenie wysokotemperaturowe
(statystyka boltzmannowska).

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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