KARTA MODULU (sylabus)

2. punkty ECTS
3
1. Nazwa modutu: CHEMIA KWANTOWA
3. kod ECTS
S/IN2CHEMII-O-
ChemKWANT-|
4. Kierunek studiéw: CHEMIA 5. Sciezka ksztatcenia: -
6. Semestr studiéw: | 7. Stopien: studia Il stopnia
8. F(_)rma s_tudlow: studia stacjonarne/ 9. Jezyk wyktadowy: polski
niestacjonarne
10. Status modutu: obowigzkowy 11. Sposéb zaliczenia: zaliczenie
12. Grupa: modut obligatoryjny z zakresu
ksztalcenia podstawowego
13. Forma zajec 14. Metody dydaktyczne 15. Sposob realizacji zaje¢
wyktad z prezentacja multimedialna/ zajecia prowadzone w salach
wyktad .
wyktad konwersatoryjny dydaktycznych
o . ¢wiczenia audytoryjne: analiza L
¢wiczenia - . . . zajecia prowadzone w salach
. przypadkow/ dyskusja/ rozwigzywanie
audytoryjne zadan dydaktycznych

16. Cele i zadania modutu:

1. Przekazanie studentom wiedzy z zakresu metod obliczeniowych wtasciwych dla chemii
kwantowej oraz ich zastosowania w rozwigzywaniu ztozonych probleméw badawczych.
Ponadto przygotowanie studentéw do wtasciwej interpretacji wynikéw badan
eksperymentalnych.

17. Wymagania formalne:
1. Obecnosé¢ na zajeciach organizowanych w formie ¢wiczen audytoryjnych.

18. Wymagania wstepne:
1. Usystematyzowana wiedza matematyczna.

19. Tresci programowe:

Ip. W - wyktad / C - éwiczenia:

W1/ | Wprowadzenie do modutu: elementarne prawa i pojecia wiasciwe dla chemii kwantowe;.

C1l [Postulaty mechaniki kwantowej.

Vc\;lg/ Dualizm korpuskularno-falowy. Zasada nieoznaczonosci Heisenberga.

Vc\;lg/ Pojecie i wtasnosci operatora. Przyktad operatoréw. Dziatania na operatorach.

W4y Rozwigzanie réwnania Schrodingera dla: czgstki swobodnej, czgstki wobec bariery potencjatu,
ca oscylatora harmonicznego, rotatora sztywnego, atomu wodoru. Analiza i wizualizacja rozwigzan

réwnania Schrédingera. Obliczenia kwantowe.

Vgg/ Radialna gestosc¢ prawdopodobienstwa.

Vgg/ Atomy wieloelektronowe. Zakaz Pauliego. Obliczenia teoretyczne.

w7/ o L

c7 Zasada wariacyjna i metoda wariacyjna.

Vgg/ Charakterystyka i podziat metod obliczeniowych chemii kwantowe;j.
(\:NV% Obliczanie parametréw molekularnych i struktury elektronowej molekut.




W10/

c10 Zastosowanie chemii kwantowej.

20. Zaktadane efekty uczenia sie:

Wiedza: zbior opisow, faktow, zasad, teorii i praktyk, przyswojonych w procesie uczenia sig, odnoszqcych sig do
dziedziny uczenia si¢ lub dzialalnosci zawodowej

Nr Efekt uczenia sie - WIEDZA
efektu | Student, ktéry zaliczyt modut:

01 zna i opisuje postulaty mechaniki kwantowej.

02 zna elementarne metody obliczeniowe chemii kwantowe;.

Umiejetnosci: zdolnos¢ wykonywania zadan i rozwigzywania problemow witasciwych dla dziedziny uczenia sie lub
dzialalnosci zawodowej

Nr Efekt uczenia sie - UMIEJETNOSCI

efektu | Student, ktéry zaliczyt modut:

03 potrafi wykonac¢ obliczenia wiasciwe dla zakresu chemii kwantowej oraz prawidtowo
interpretowac uzyskane wyniki.

04 potrafi postugiwac sie pojeciami wtasciwymi dla chemii kwantowe;.

Kompetencje spoteczne: zdolnos¢ do ksztaltowania wlasnego rozwoju oraz autonomicznego i odpowiedzialnego
uczestnictwa w zyciu zawodowym i spolecznym, z uwzglednieniem etycznego kontekstu wlasnego postepowania

Nr Efekt uczenia sie - KOMPETENCJE

efektu | Student, ktory zaliczyt modut:

05 jest swiadomy wtasnych ograniczen i rozumie potrzebe ustawicznego pogtebiania swojej
wiedzy.

06 potrafi samodzielnie sformutowac¢ problem i poszukiwac¢ jego rozwigzania samodzielnie, badz
we wspotpracy z grupa.

20a. Odniesienie modutowych efektdéw uczenia sie do kierunkowych efektéw uczenia sig:

Nr efektu modutowego Symbol EKK
01 KK2P_ W01
02 KK2P_ W01
03 KK2P_U07
04 KK2P_U02
05 KK2P_ K01
06 KK2P_K04
21. Sposoby oceny:
F — formujaca: P — podsumowujgca:
F3-sprawdzian P3-srednia ocen zdobytych w czasie semestru

P4-zaliczenie na ocene

22. Sposob weryfikacji efektow uczenia sie:

Nr efektu | Tresci programowe Sposob oceny
01 W1-W10, C1-C10 F3, P3, P4
02 W1-W10, C1-C10 F3, P3, P4
03 W1-W10, C1-C10 F3, P3, P4
04 W1-W10, C1-C10 F3, P3, P4
05 W1-W10, C1-C10 F3, P3, P4
06 W1-W10, C1-C10 F3, P3, P4

23. Warunek zaliczenia modutu:
Ocene z zaliczenia stanowi $rednig ocen zdobytych w czasie semestru, w tym za: sprawdziany
Srédsemestralne [dotyczy ¢wiczen audytoryjnych] i zaliczenie koncowe na ocene [dotyczy wyktadow].
Obowigzujgca skala ocen to:
Dostateczny Dostateczny plus Dobry Dobry plus Bardzo dobry
50-59% 60-69% 70-79% 80-89% 90-100%

24. Catkowity naktad pracy studenta potrzebny do osiggniecia efektow uczenia sie w godzinach oraz
punktach ECTS:

Ogétem stacjonarne Ogoétem niestacjonarne stacjonarne | niestacjonarne
75h 75h 3 ECTS

- wtym I’|czba. punktc_>w ECTS za gpdzmy konta_kto_we 1.6 ECTS 0.8 ECTS
z bezposrednim udziatem nauczyciela akademickiego
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- w tym liczba punktéw ECTS za godziny realizowane w formie

. ; 1,4 ECTS
samodzielnej prac

2,2 ECTS

25. Wykaz literatury podstawowej (wykorzystywana podczas zajeé i studiowana samodzielnie przez studenta)
1. Kolos W., Chemia kwantowa, Warszawa 1978.
Gotebiewski A., Elementy mechaniki i chemii kwantowej, Warszawa 1984.
Hayward D., Mechanika kwantowa dla chemikéw, Warszawa, 2007.
Kotos W., Sadlej J., Atom i czagsteczka, Warszawa 2016 (wyd.2).
Piela L., Idee chemii kwantowej, Warszawa 2021.
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5.
26. Wykaz literatury uzupetniajace;j:
1.
2.

Baggott J., Teoria kwantowa. Odkrycia, ktére zmienity Swiat, Warszawa 2013.
Lederman M., Hill C., Zrozumie¢ niepojete. Fizyka kwantowa i rzeczywisto$¢, Warszawa 2013.




