KARTA PRZEDMIOTU

Nazwa przedmiotu: Chemia teoretyczna (WTCCXWSJ-ChT)
Nazwa w jezyku polskim:
Nazwa w jez. angielskim:  Theoretical chemistry

Dane dotyczgce przedmiotu:
Jednostka oferujaca przedmiot: Wydziat Nowych Technologii i Chemii

Przedmiot dla jednostki: Wydziat Nowych Technologii i Chemii
Cykl dydaktyczny: Semestr zimowy 2027/2028
Koordynator przedmiotu cyklu: dr inz. Wiktor Piecek

Domysiny typ protokotu dla przedmiotu:

Egzamin

Jezyk wyktadowy:

polski

Skrécony opis:

Stara teoria kwantéw i wprowadzenie do modelu mechaniki kwantowej.

Postulaty mechaniki kwantowej. Réwnanie Schrodingera w mechanice kwantowej w zastosowaniu do intepretacji zjawisk fizycznych i
budowy atomu i molekuty. Metody przyblizone w chemii teoretycznej. Podstawowe interpretacje metod spektroskopii modelem mechaniki
kwantowej.

Opis:

Narodziny fizyki wspétczesnej. Promieniowanie ciata doskonale czarnego, obserwacje Lenarda, eksperymenty Comptona, Sterna —
Gerlacha, Dawidsona — Reyda — Tartakowskiego, Einsteina-deHassa, widma pierwiastkéw jako inspiracje rozwoju fizyki wspofczesnej.
Model atomu Bohra. Hipoteza de Broglie’a i dualizm korpuskularno— falowy. Zasada nieoznaczonosci Heisenberga.

Roéwnanie Schrédingera 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 zaburzen. 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 kwantowej. Spektroskopia atomowa: reguty wyboru, struktura subtelna i sprzezenie
spin-orbita, precesja. Spektroskopia molekularna: wprowadzenie do spektroskopii elektronowo-oscylacyjno-rotacyjnej.

Cele:

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

Zapozna¢ z: podstawami technik obliczeniowych chemii teoretycznej, wykorzystaniem specjalistycznego oprogramowania do obliczen
kwantowo-molekularnych w zastosowaniach; zasadami funkcjonowania kwantowych generatoréw promieniowania; podstawami
termodynamiki statystyczne;.

Literatura:

Literatura podstawowa:

1. H. Haken, H. Ch. Wolf, , Atom i czasteczka”, PWN 1998 ,

2. H. Haken, H. Ch. Wolf, ,Fizyka molekularna z elementami chemii kwantowej”, PWN 1998,

3. L. Piela, ,/dee Chemii Kwantowej”, PWN, 2005,

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

Literatura uzupetniajgca:

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

7. D. O. Hayward, Mechanika kwantowa dla chemikéw. PWN. 2007,

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

Efekty uczenia sie:

Literatura podstawowa:

1. H. Haken, H. Ch. Wolf, , Atom i czgsteczka”, PWN 1998 ,

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 uzupetniajgca:

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

7. D. O. Hayward, Mechanika kwantowa dla chemikéw. PWN. 2007,

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

Metody i kryteria oceniania:

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

Zaliczenie wyktadu odbywa sie po sprawdzeniu osiggniecia efektéw W1, W3, W2, W4, W5, U1, K2 jest podczas sprawdzianu pisemnego z
czescig ustng. Natomiast sprawdzenie efektéw 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 materiatlu wyktadowego, ktére sprawdzane jest podczas czesSci ustnej.

Praktyki zawodowe:

nie dotyczy

Rodzaj studiéw

jednolite magisterskie
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Rodzaj przedmiotu
fakultatywny

Przedmioty wprowadzajace

Matematyka: Ciggi i szeregi liczbowe, szeregi potegowe i trygonometryczne. Rachunek rézniczkowy funkcji 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 wtasne). Funkcje wielu zmiennych (ciggtos¢ i
granica funkcji, pochodne czastkowe, pochodna i jej zastosowania, ekstrema funkcji). Catki podwojne

i potréjne. Rownania rozniczkowe (podstawowe typy rownan catkowalnych elementarnie, rownania liniowe wyzszych rzedow, uktady
rownan liniowych o statych wspétczynnikach). Elementy geometrii analitycznej i przestrzennej. Szeregi Fouriera i Taylora. Elementy
rachunku prawdopodobienstwa.

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

Programy

kierunek: Chemia
specjalnos¢: wszystkie specjalnosci

Forma zaje€ liczba godzin/rygor

Wyktad 26 godzin
Cwiczenia 12 godzin
Laboratorium 8

Autor
dr hab. inz. Wiktor Piecek

Bilans ECTS

Lp. Aktywnos¢ Obcigzenie w godz.

1 Udziat w wyktadach 12

2 Samodzielne studiowanie tematyki wyktadéw 70

3 Udziat w ¢wiczeniach 6

4 Samodzielne przygotowanie sie do ¢wiczen 30

5 Udziat w laboratoriach 12

6 Samodzielne przygotowanie sie do laboratoriéw 30
7 Udziat w seminariach

8 Samodzielne przygotowanie sie do seminariow

9 Realizacja projektu

10 Udziat w konsultacjach 10

11 Przygotowanie do egzaminu

12 Udziat w egzaminie

Godz. ECTS

Sumaryczne obcigzenie pracg studenta 170 6
Zajecia z udzialem nauczycieli: 1+3+5+7+9+10+12 40 1,5
Zajecia o charakterze praktycznym: 5+6+9 42 1,5
Zajecia powigzane z dziatalnoscig naukowa: 118 4

Dane dotyczace przedmiotu cyklu:
Domysiny typ protokotu dla przedmiotu cyklu:
Egzamin
Skrécony opis:
Stara teoria kwantéw i wprowadzenie do modelu mechaniki kwantowej.
Postulaty mechaniki kwantowej. Réwnanie Schrodingera w mechanice kwantowej w zastosowaniu do intepretacji zjawisk fizycznych i
budowy atomu i molekuty. Metody przyblizone w chemii teoretycznej. Podstawowe interpretacje metod spektroskopii modelem mechaniki
kwantowej.
Opis:
Narodziny fizyki wspétczesnej. Promieniowanie ciata doskonale czarnego, obserwacje Lenarda, eksperymenty Comptona, Sterna —
Gerlacha, Dawidsona — Reyda — Tartakowskiego, Einsteina-deHassa, widma pierwiastkéw jako inspiracje rozwoju fizyki wspotczesne;j.
Model atomu Bohra. Hipoteza de Broglie’a i dualizm korpuskularno— falowy. Zasada nieoznaczonosci Heisenberga.
Roéwnanie Schrédingera 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 zaburzen. 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 kwantowej. Spektroskopia atomowa: reguty wyboru, struktura subtelna i sprzezenie
spin-orbita, precesja. Spektroskopia molekularna: wprowadzenie do spektroskopii elektronowo-oscylacyjno-rotacyjne;j.
Cele:
Nauczy¢: interpretacji obserwowanych zjawisk metodami chemii kwantowej oraz mechaniki i dynamiki molekularnej; wykorzystania metod
chemii teoretycznej zagadnieniach spektroskopii, opisu budowy materii i jej oddziatywania z promieniowaniem elektromagnetycznym na
bazie modelu mechaniki kwantowej; interpretacji zjawisk i metod w spektroskopii modelem mechaniki kwantowe;j.
Zapozna¢ z: podstawami technik obliczeniowych chemii teoretycznej, wykorzystaniem specjalistycznego oprogramowania do obliczen
kwantowo-molekularnych w zastosowaniach; zasadami funkcjonowania kwantowych generatoréw promieniowania; podstawami
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termodvnamiki statvstvcznei.

Literatura:

Literatura podstawowa:

1. H. Haken, H. Ch. Wolf, , Atom i czasteczka”, PWN 1998 ,

2. H. Haken, H. Ch. Wolf, ,Fizyka molekularna z elementami chemii kwantowej”, PWN 1998,
3. L. Piela, ,/dee 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. O. Hayward, Mechanika kwantowa dla chemikéw. PWN. 2007,
8. W. Kolos, ,,Chemia kwantowa”, dowolne wyd.,
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