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KARTA PRZEDMIOTU OFEROWANEGO W SZKOLE DOKTORSKIEJ
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1. Wymagania wstepne

Brak

2. Cele przedmiotu

Celem prowadzonego kursu jest wprowadzenie uczestnikow Szkoty Doktorskiej w podstawy chemii
kwantowej z naciskiem na zaprezentowanie jej praktycznego wykorzystania w przewidywaniu
wiasciwosci i reaktywnosci zwigzkdw chemicznych. Przedmiot jest podzielony na dwie czesci — wyktady
oraz laboratoria komputerowe. Wykfady s3 poswiecone zagadnieniom podstawowym rozpoczynajgc od
przedstawienia praw panujgcych w mikroswiecie (postulaty mechaniki kwantowej), przez réwnanie
Schrodingera i jego rozwigzanie dla kilku podstawowych modeli (elektron w kropce kwantowej, drgania
i rotacje czasteczki dwuatomowej, atom wodoru), podazajgc do gtéwnego celu wyktadu — czyli opisu
zachowania czgsteczki chemicznej i mozliwosci przewidywania jej wtasciwosci. Zostang zaprezentowane
metody chemii kwantowe] takie jak metoda Hartree-Focka oraz metoda funkcjonatu gestosci (DFT).
Dodatkowo zostang poruszone aspekty zwigzane ze spektroskopig IR oraz UV-Vis (diagram Jabtoriskiego).
Zastosowania metod chemii kwantowej we wspétczesnym Swiecie nauki zostang zaprezentowane na
kilku wybranych przyktadach. Po opanowaniu wiedzy podstawowe] doktorant bedzie miat mozliwos¢
wykorzystania metod chemii kwantowej w praktyce na laboratorium komputerowym. Na poczatku
przedstawione zostanie Srodowisko pracy. Nastepnie narzedzia te zostang wykorzystane do badania
podstawowych wtasciwosci czgsteczek chemicznych, poszukiwania najbardziej stabilnej konformacji,
obliczen energii catkowitej, momentu dipolowego, rozktadu orbitali molekularnych, rozktadu fadunkéw
w czasteczce, drgan molekuty, widma IR, widma NMR, widma UV-Vis, podstawowych funkcji
termodynamicznych. Na zajeciach zostang poruszone zagadnienia zwigzane z aromatycznoscia,
delokalizacjg elektronéw. Ostatnie zagadnienia bedg dotyczyly obliczen energii oddziatywania
miedzyczasteczkowego oraz badania mechanizmu reakcji chemicznej. Doktoranci mogg wykorzystywac
swoje wiasne laptopy.

3. Tresci programowe (dla kazdego typu zaje¢ oddzielnie)
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Wyktad

Wyktad obejmuje nastepujgce tresci:

1. Podstawy mechaniki kwantowej (postulaty mechaniki kwantowej, konsekwencja zasady nieoznaczonosci
Heisenberga, pojecie funkcji falowej, gestosci prawdopodobienstwa, energii uktadu)

2. Opis drgan oraz rotacji dwuatomowej czasteczki chemicznej. Atom wodoru oraz inne atomy uktadu
okresowego

3. Opis czgsteczki chemicznej z wykorzystaniem metod chemii kwantowej — stosowane przyblizenia
(przyblizenie adiabatyczne, Borna-Oppenheimera, przyblizenie jednoelektronowe). Metoda Hartree-Focka
oraz metoda funkcjonatu gestosci (DFT).

4. Diagram Jabtoriskiego, przejscia energetyczne, stany singletowe i trypletowe molekut. Podstawy
spektroskopii.

Laboratorium

Laboratorium komputerowe obejmuje nastepujace zagadnienia:

1. Zastosowanie metod chemii kwantowej do okreslania optymalnej konformacji molekuty oraz jej energii

2. Obliczenia podstawowych witasnosci molekut (moment dipolowy, rozktad tadunku, rzad wigzania). Rozktad
orbitali molekularnych w czasteczce — orbitale zdelokalizowane a orbitale zlokalizowane. Analiza gestosci
elektronowej metodg QTAIM.

Symulacja widm IR, UV-Vis oraz NMR.

Obliczenia entalpii swobodnej reakcji chemicznej

Zalezno$¢ energii molekuty od konformacji — minima lokalne, bariera i stata szybkos$ci izomeryzacji/rotacji.
Obliczenia energii oddziatywania miedzyczasteczkowego. Wigzanie wodorowe oraz inne oddziatywania.
Mechanizm reakcji chemicznej — wyznaczenie geometrii stanu przejsciowego.

Noukw

4. Efekty uczenia sie

Odniesienie do

i) Opis efektu uczenia sie efektow uczenia sie Sposo? weryflk-acil
efektu efektdw uczenia
w SZD
Wiedza
Posi i o h
Wo1 o.S|a,da ugrun:cowana W|eFIze 0gdblng z podstawowyc SD_W2 kolokwium pisemne
dziatéw chemii kwantowej
W02 Posiada wiedze na temat obecnie prowadzonych SD_W3 kolokwium pisemne

badan wykorzystujgcych metody chemii kwantowej

Umiejetnosci

Posiada umiejetnosci rozwigzywania probleméw
uo1 naukowych z wykorzystaniem przyswojonej wiedzy SD_U1 kolokwium pisemne
oraz odpowiednich narzedzi

Posiada umiejetnosc interpretacji i krytycznej dyskusji
wynikow prowadzonych badan, a takze jest zdolny do
wyciggania wnioskéw w celu modyfikacji wczesniej
przyjetych zatozen.

uo2 SD_U2 kolokwium pisemne

Potrafi komunikowac sie z innymi naukowcami oraz
prowadzi¢ dyskusje dotyczgcg wynikow swoich

uo3 obliczen kwantowo-mechanicznych, w tym réwniez SD_U4
potrafi zaprezentowac wyniki swoich badan na
konferencji naukowe;j.

ocena aktywnosci w
trakcie zajec

Kompetencje spoteczne

Potrafi dziata¢ w sposéb kreatywny, formutowadé
problemy, szukac rozwigzan.

ocena aktywnosci w

K01 S
trakcie zajec

SD_K4

* dozwolone sposoby weryfikacji efektéw uczenia sie: egzamin; egzamin ustny; kolokwium pisemne; kolokwium
ustne; ocena projektu; ocena sprawozdania; ocena raportu; ocena prezentacji; ocena aktywnosci w trakcie zajec;
prace domowe; test
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5. Kryteria oceny

Zaliczenie odbedzie sie na ostatnich laboratoriach komputerowych. Doktoranci otrzymajg do rozwazenia
kilka problemédw naukowych, a do ich rozwigzania wykorzystajg narzedzia obliczeniowe chemii
kwantowej z pomocg odpowiedniego oprogramowania na komputerach.

Kryteria oceny:
1-4.5pkt niezaliczony
5-5.5pkt 3

6-6.5pkt 3.5
7-7.5pkt 4

8-8.5pkt 4.5

9-10pkt 5

6. Literatura

Literatura podstawowa:
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Literatura uzupetniajgca:
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[2] Andrew Leach. Molecular Modelling: Principles and Applications, ADDISON WESLEY PUB CO INC,
2001.

7. Naktad pracy studenta niezbedny do osiggniecia efektow uczenia sie**

Lp. Opis Liczba godzin
1 godziny kontaktowe z nauczycielem akademickim wynikajgce z planu 30
2 Godziny kontaktowe z nauczycielem akademickim w ramach konsultacji, 10

egzamindw, sprawdziandw itp.

3 Godziny pracy samodzielnej studenta w ramach przygotowania do zaje¢ oraz 10
opracowania sprawozdan, projektow, prezentacji, raportéw, prac domowych

4 godziny pracy samodzielnej studenta w ramach przygotowania do egzaminu, 5
sprawdzianu, zaliczenia

Sumaryczny naktfad pracy studenta | 55

Liczba punktow ECTS | 2

** 1 ECTS pracy = 25-30 godzin naktadu pracy studenta (np. 2 ECTS = 60 godzin; 4 ECTS = 110 godzin

8. Informacje dodatkowe

Liczba punktéw ECTS na zajeciach wymagajacych bezposredniego udziatu nauczycieli 2
akademickich

Liczba punktéw ECTS, ktdra student uzyskuje w ramach zajec o charakterze praktycznym




