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Domysiny typ protokotu dla przedmiotu:

Zalczenie na ocene

Jezyk wyktadowy:

polski

Skrécony opis:

Stara teoria kwantow i wprowadzenie do modelu mechaniki kwantowej. Postulaty mechaniki kwantowej. Réwnanie Schrodingera w
mechanice kwantowej w zastosowaniu do interpretacji zjawisk fizycznych i budowy atomu i molekuty. Metody przyblizone w
chemii teoretycznej. Podstawowe interpretacje metod spektroskopii modelem mechaniki kwantowej. Podstawy modelowania
molekularnego z wykorzystaniem oprogramowania komercyjnego.

Opis:

Narodziny fizyki wspotczesnej. Promieniowanie ciata doskonale czarnego, obserwacje Lenarda, eksperymenty Comptona, Sterna —
Gerlacha, Dawidsona — Reyda - Tartakowskiego, Einsteina-deHassa, widma pierwiastkéw jako inspiracje rozwoju fizyki
wspdiczesnej. Model atomu Bohra. Hipoteza de Brogliea i dualizm korpuskularno— falowy. Zasada nieoznaczonosci Heisenberga.
Réwnanie Schrodingera i jego konsekwencje. Rachunek operatorowy w mechanice kwantowej. Reguta Jordana. 6 postulatow
mechaniki kwantowej. Proste zastosowania mechaniki kwantowej do opisu uktadéw modelowych (czastka w pudle potencjatu,
oscylator harmoniczny, rotator sztywny, efekt tunelowy). Atom wodoropodobny. Model sztywnego rotatora. Spin elektronu.

Metody przyblizone w chemii teoretycznej. Zarys metod wariacyjnych i metody zaburzeh. Atomy wieloelektronowe. Model
wodorowy i uktad okresowy. Przyblizenie Borna-Oppenheimera i adiabatyczne a struktura molekut. Minimalny model molekuty -
orbitale molekularne (metoda Hartree-Focka, przyblizenie liniowej kombinacji orbitali atomowych - LCAO, MO, lokalizacja orbitali
molekularnych). Podstawowe interpretacje metod spektroskopii modelem mechaniki kwantowe]. Spektroskopia atomowa: reguty
wyboru, struktura subtelna i sprzezenie spin-orbita, precesja. Spektroskopia molekularna: wprowadzenie do spektroskopii
elektronowo-oscylacyjno-rotacyjnej.

Cele:

Nauczy¢: interpretacji obserwowanych zjawisk modelem mechaniki kwantowej; opisu budowy materii i jej oddziatywania z
promieniowaniem elektromagnetycznym na bazie modelu mechaniki kwantowej; interpretacji zZjawisk
i metod w spektroskopii modelem mechaniki kwantowej; interpretacji zjawisk modelem chemii teoretycznej i mechaniki kwantowej
w zagadnieniach spektroskopii,.

Zapoznaé z: podstawami technik obliczeniowych chemii teoretycznej, wykorzystaniem specjalistycznego oprogramowania do
obliczef kwantowo-molekularnych w zastosowaniach; zasadami funkcjonowania kwantowych generatoréw promieniowania;
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2. H. Haken, H. Ch. Wolf, ,Fizyka molekularna z elementami chemii kwantowej”, PWN 1998,

3. L. Piela, ,Idee Chemii Kwantowej”, PWN, 2005,

4, R. Nalewajski, Podstawy i metody chemii kwantowej. PWN 2001,

Literatura uzupetniajaca:

6. E. Szpolski. Fizyka atomowa, dowolne wydanie,

7. D. 0. Hayward, Mechanika kwantowa dia chemikow. PWN. 2007,

8. W. Kotos, ,Chemia kwantowa”, dowolne wyd.,

Efekty ksztalcenia:

Numer Opis Odniesienie do

efektéw kierunkowych

w1 Poszerzyt wiedze w zakresie fizycznych wiasnosci cial statych w szczegdinosci w zakresle K_W03

oddziatywari Swiatta z materiatami. Poznat podstawy wiasciwosci optycznych materiatow
krystalicznych, podstawy teoretyczne opisu oplycznych wiasciwosci materiatow. Zna
podstawowe prawa i teorie z Zakresu chemij, fizyki, matematyki, wybiera techniki matematyki w_
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zakresie niezbednym dla zrozumienia | opisu procesow procesow fizycznych waznych dla
| zrozumienia inZynierii materiafowej.

W2 Ma opanowana wiedze w Zzakresie teorfi wigzari chemicznych, teor_et}:cznych podstaw K_W04, K_W06
spektroskopii molekularnej. Jest zapoznany z podstawami technik obliczeniowych chemii
teoretycznej oraz zastosowaniami mechaniki kwantowej w inZynierii materiatowey.

W3 Rozumie zasady metod przyblizonych w mechanice kwantowej i modelowaniu molekularnym. K_W04, K_W0s,
Zna zasady metody wariacyjnej, zaburzen, wykazuje sie zrozumieniem podstawowych zasad K_W09
metod obliczeniowych do rozwigzywania problemdw z zakresu modelowania molekularnego,
identyfikuje, analizuje i rozwigzuje problemy z zakresu szeroko pojetej wiedzy o materfatach w
oparciu o zdobyta wiedze; przedstawia w sposcb przystepny, jezykiem naukowym typowym dla
nauk scistych, podstawowe zagadnienia dotyczace budowy materii i oddziafywania swaitla z
materig, modelu mechaniki kwantowej, tym zasady dualizmu korpuskularno falowego i zasady
nieoznaczonosci Heisenberga.

W4 Identyfikuje narzedzia i metody numeryczne w obliczeniach kwantowo mechanicznych w K_W04, K_W06,
zastosowaniu do badania wtasciwosci materialow. K_W08, K_W09
ul Identyfikuje, analizuje i rozwigzuje problemy z zakresu szeroko pojetej inZynierii materiatowej K_U03,
w oparciu o literature i zdobyta wiedze.
U2 Potrafi planowac | przeprowadzac symulacje komputerowe, interpretowac uzyskane wyniki i K_U07

wyciggac  wnioski. Umie postugiwac sie (w podstawowym Zzakresie) komercyjnym
oprogramowaniem do modelowania molekularnego i rozumie podstawowe zasady jego
funkcjonowania, moZliwosci i ograniczenia.

U3 Potrafi przygotowac i wyglosic prezentacje dotyczaca podstawowych zagadnieri modelu K_U05
mechaniki kwantowej.
K1 Potrafi okreslic kierunki dalszego uczenia sie i realizowac proces samoksztatcenia. K_KO01

Metody i kryteria oceniania:

Pozytywna ocena z ¢wiczen laboratoryjnych warunkowana jest zaliczeniem testdéw kontrolnych wykonywanych kazdorazowo przed
wykonaniem ¢wiczenia laboratoryjnego, wykonaniem wszystkich ¢éwiczen praktycznych, wykonaniem i pozytywnym zaliczeniem
wszystkich sprawozdan z cwiczen laboratoryjnych. Zaliczenie ¢wiczen rachunkowych odbywa sie na podstawie zaliczenia
kolokwium sprawdzajacego. Kryteria oceny obejmujg petng obecnos$é na zajeciach, oraz ocena biezacych postepdw w podnoszeniu
wiedzy oraz jej trwatos¢ manifestowane podczas zaje¢ audytoryjnych.

Zaliczenie wyktadu odbywa sie po sprawdzeniu osiagniecia efektow W1, W2,W3, W4, U1, K1 jest podczas sprawdzianu pisemnego
z czescig ustng. Natomiast sprawdzenie efektow W5, U2 sprawdzane jest podczas zaliczenia ¢wiczen laboratoryjnych.

Pozytywna ocena z zaliczenia egzaminu moze by¢ wystawiona pod warunkiem wykazania zrozumienia podstawowych pojec
i definicji w zakresie catego materiatu wyktadowego, ktére sprawdzane jest podczas czesci ustne;j.

Praktyki zawodowe:

brak

Forma studiéw

stacjonarne

Rodzaj studiéw

1I stopnia

Rodzaj przedmiotu

obowigzkowy

Przedmioty wprowadzajace

Matematyka: Ciagi i szeregi liczbowe, szeregi potegowe i trygonometryczne. Rachunek rdzniczkowy funkgcji jednej zmiennej
(funkcje elementarne, ciggtos¢ i granica funkcji, pochodna funkcji i jej zastosowania). Rachunek catkowy funkcji jednej zmiennej
(catka oznaczona i nieoznaczona, podstawowe metody obliczania catek, zastosowania catek oznaczonych). Liczby zespolone.
Algebra liniowa (macierze i podstawowe pojecia z nimi zwigzane, uktady réwnan, wyznaczniki, wartosci i wektory wlasne). Funkcje
wielu zmiennych (ciagtos¢ i granica funkgcji, pochodne czastkowe, pochodna i jej zastosowania, ekstrema funkcji). Catki podwojne
i potrdjne. Rownania rdzniczkowe (podstawowe typy roéwnan catkowalnych elementarnie, réwnania liniowe wyzszych rzeddw,
uktady rownan liniowych o statych wspodtczynnikach). Elementy geometrii analitycznej i przestrzennej. Szeregi Fouriera i Taylora.
Elementy rachunku prawdopodobienistwa.

Fizyka-wymagania wstepne: obszar zainteresowan i metody badawcze fizyki. Zasady zachowania energii, pedu i momentu pedu.
Mechanika punktow materialnych i dynamika bryly sztywnej. Oddziatywanie grawitacyjne, elektryczne i magnetyczne. Sprezyste
wiasnosci materii. Drgania i fale w osrodkach sprezystych. Polaryzacja, interferencja i dyfrakcja fal. Podstawy teorii pola
elektromagnetycznego. Elektryczne i magnetyczne wiasciwosci materii.

Programy

kierunek: inzynieria materiatowa
specjalnos¢: nowe materiaty i technologie
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Forma zaje¢ liczba godzin/rygor

semestr X- egzamin, + zaliczenie, # projekt ECTS
razem wyktady ¢wiczenia laboratoria projekt seminarium
I 46 26/ + 12/ + 8/+ 3
Autor
dr hab. inz. Wiktor Piecek
Lp. | Aktywnosé Obcigzenie w godz.
1 Udziat w wyktadach 26
2 Samodzielne studiowanie tematyki wyktadow 20
3 Udziat w ¢wiczeniach 12
4 Samodzielne przygotowanie sie do ¢wiczen 16
5 Udziat w laboratoriach 8
6 Samodzielne przygotowanie sie do laboratoriéw 8
7 Udziat w seminariach
8 Samodzielne przygotowanie sie do seminariow
9 Realizacja projektu
10 | Udziat w konsultacjach 4
11 Przygotowanie do egzaminu
12 | Udziat w egzaminie
Godz. ECTS
Sumaryczne obcigzenie pracg studenta 94 3
Zajecia z udziatem nauczycieli: 1+3+5+7+9+10+12 50 2
Zajecia o charakterze praktycznym: 5+6+9 16 0,5
Zajecia powigzane z dziatalnoscig naukowa: 1+2+3+4+7+8 74 2,5
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