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Cel przedmiotu

Przygotowanie do doboru witasciwej metody chemii komputerowej do analizy specyficznego
problemu chemicznego, zaprojektowanie algorytmu obliczeniowego zapewniajgcego mozliwie szybkie
rozwigzanie problemu oraz ocena doktadnos$ci uzyskanego rezultatu numerycznego.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[CHEMMUZ2_KO03] Rozumie
koniecznos¢ systematycznej pracy
nad réznymi projektami o
charakterze dlugofalowym oraz
umie okresli¢ priorytety stuzace
realizacji podjetych zadan.

Pracuje systematycznie i z
zachowaniem priorytetéw nad
zrozumieniem teorii
wykorzystywanych w chemii
komputerowe;j.

[SK4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEMMU2_WO04] Stosuje nabytg
wiedze do pogtebionego opisu
wiasciwosci potgczen
chemicznych, metody ich

syntezy oraz analizy.

Uzywajac wiedzy przekazanej w
trakcie wyktadu potrafi
scharakteryzowa¢ wtasciwosci
badanych zwigzkow.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEMMU2_U02] Krytycznie
ocenia wyniki przeprowadzanych
eksperymentéw, dokonywanych
obserwaciji i obliczen
teoretycznych, a takze dyskutuje
btedy.

Potrafi krytycznie odnies$¢ sie do
rezultatéw obliczen
kwantowochemicznycgh oraz
oceni¢ ich doktadnos¢.

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEMMUZ2_U03] Wyszukuje
potrzebne informacje w literaturze
fachowej, bazach danych i innych
zrodtach, wymienia

podstawowe czasopisma
naukowe z chemii.

Potrafi wyszuka¢ potrzebne
informacje w czasopismach takich
jak: the Journal of Physical
Chemistgry, Physical Chemistry
Chemical Physics, the Journal of
Chemical Physics itd.

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEMMUZ2_KO05] Rozumie
potrzebe samodzielnego
wyszukiwania informacji w
literaturze naukowej oraz
czasopismach
popularnonaukowych.

Rozumie potrzebe samodzielnego
studiowania prac opublikowanych
w czasopismach specjalistycznych
takich jak: the Journal of Physical
Chemsitry, International Journal of
Quantum Chemistry itp.

[SK4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEMMU2_W11] Wykazuje sig
pogtebiong wiedzg na temat
aktualnych kierunkéw rozwoju
chemii jako nauki oraz
najnowszych odkry¢ w tej
dziedzinie.

Dysponuje wiedzg na temat
kierunkéw rozwoju metod chemii
komputerowej, w szczegolnosci
metody funkcjonatu gestosci
(DFT).

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

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

Zdaje sobie sprawe z ciggtego
rozwoju chemii kompueterowej i
wynikajgcych stad ograniczen
wiasnej wiedzy, Rozumie potrzebe
ciggtego ksztatcenia.

[SK4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEMMU2_U10] Czyta ze
zrozumieniem naukowe i
popularnonaukowe teksty
chemiczne w jezyku angielskim.

Rozumie prace naukowe
dotyczace zastosowan chemii
komputerowe;j.

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEMMUZ2_U11] Komunikuje sig
W jezyku obcym na poziomie B2+
Europejskiego Systemu Opisu
Ksztatcenia Jezykowego oraz
potrafi postugiwac sie
specjalistyczng terminologig.

Dyskutuje w jezyku angielskim
zagadnienia dotyczgce chemii
kwantowej. W szczegolnosci
biegle postuguje sie terminologig z
zakresu chemii komputerowe;.

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEMMUZ2_U04] Stosuje
zdobytg wiedze z chemii oraz
pokrewnych dyscyplin naukowych.

Wykorzystuje wiedze z chemii
ogolnej nieorganicznej,
organicznej i fizycznej.

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

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

Zna metody, w szczegdélnosci z
zakresu algebry liniowej,
stosowane do rozwigzywania
réwnania Schroedingera.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

Tresci przedmiotu

Przyblizenie Borna-Oppenheimera, réwnanie Schrdédingera niezalezne od czasu. przyblizenie
jednoelektronowe, wyznacznik Slatera, metoda Hartree-Focka (HF) i Hartree-Focka-Roothana (HFR),
pétempiryczne schematy metody HFR: CNDO, INDO, NDDO, modyfikowane metody NDDO: MNDO, AM1,
PM3, PM5, RM1, PM6, MNDO/d, SAM1, SAM1d. Bazy funkcyjne. Korelacja elektronowa: metoda mieszania
konfiguraciji (Cl), rachunek zaburzen Mollera-Plesseta (MPn), metoda sprzezonych klasteréw (CC). Metody
funkcjonatu gestosci (DFT). Zastosowania metody HFR oraz metod
skorelowanych: dobér bazy funkcyjnej, optymalizacja geometrii molekuty, wyznaczanie entalpii reakgiji.
harmonicznych modéw normalnych (widmo IR), przesunieé NMR oraz widm elektronowych uktadu

molekularnego.
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Wymagania wstepne
i dodatkowe

Chemia fizyczna, chemia kwantowa, umiejetno$c¢ opisu reakcji chemicznej w kategoriach
termodynamicznych i kinetycznych, znajomos$¢ podstaw spektroskopii molekularnej

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposob oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowe;j

egzamin

51.0%

100.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

1. Frank Jensen, "Introduction to Computational Chemistry", Wiley,

2017.

2.. Christopher J. Cramer, "Essentials of Computational Chemistry:

Theories and Models", Wiley, 2004

Uzupetniajgca lista lektur

Attila Szabo, Neil S. Ostlund, "Modern Quantum Chemistry:
Introduction to Advanced Electronic Structure Theory",

Dover Publications, 1996.

Adresy eZasobdow

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

5. Opisz krotko idee metod DFT.

1. Zatozenia i przyblizenia metody HF.
2. Typy baz funkcyjnych stosowanych w obliczeniach kwantowochemicznych ich zalety i ograniczenia.
3. Co to s3 funkcje dyfuzyjne? Jaki jest mechanizm ich dziatania i kiedy si¢ je stosuje?

4. Co to jest przyblizenie ZDO i jakie ma ono znaczenie dla metod pétempirycznych?

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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