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Nazwa w jez. angielskim:  Introduction to 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: mgr inz. Natan Rychtowicz
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 interpretacji 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 pierwiastkow jako inspiracje rozwoju fizyki wspétczesne;.
Model atomu Bohra. Hipoteza de Broglie’a i dualizm korpuskularno— falowy. Zasada nieoznaczonosci Heisenberga. Réwnanie
Schrédingera i jego konsekwencje. Rachunek operatorowy w mechanice kwantowej. Reguta Jordana. 6 postulatow mechaniki kwantowe;j.
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 teoretyczne;.
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 rotacyijnej.
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Efekty uczenia sie:

W1 / Student opanowat wiedze z matematyki pozwalajgca na postugiwanie sie metodami obliczeniowymi w chemii, wykorzystywanie ich
do opisu zjawisk, proceséw fizykochemicznych i technologicznych. Poznat i rozumie zasadnicze twierdzenia algebry liniowej i geometrii
analitycznej. Zna podstawowe pojecia i twierdzenia rachunku rézniczkowego i catkowego. Zna elementy statystyki matematycznej i
rachunku prawdopodobienstwa. / K_WQ07

W2 / Student posiada uporzadkowang wiedze z zakresu fizyki klasycznej, relatywistycznej i kwantowej umozliwiajgca rozumienie zjawisk i
proceséw fizycznych w przyrodzie oraz pomiar podstawowych wielkos$ci fizykochemicznych. / K_W08

U1 / Student potrafi uczy¢ sie samodzielnie. Umie korzystac z literatury fachowej, baz danych oraz innych zrédet informacji w celu
pozyskania niezbednych danych oraz ma podstawowa zdolno$¢ oceny rzetelnosci pozyskanych informaciji. / K_U09

U2 / Student potrafi wykorzysta¢ do formutowania i rozwigzywania zadan inzynierskich metody analityczne, symulacyjne oraz
eksperymentalne. Potrafi opisa¢ matematycznie proste problemy z zakresu chemii, inzynierii i technologii chemicznej. Umie dokonaé
krytycznej analizy wynikow obliczen teoretycznych oraz zweryfikowaé je w oparciu o badania eksperymentalne. / K_U11

K1 / Student ma $wiadomos$¢ poziomu swej wiedzy i umiejetnosci oraz potrafi krytycznie je ocenié. Uznaje znaczenie wiedzy w
rozwigzywaniu probleméw poznawczych i praktycznych. / K_K01

K2 / Student zdaje sobie sprawe z cigglego postepu wiedzy i rozumie potrzebe ciagtego doksztatcania sie, podnoszenia kompetencji
zawodowych i osobistych. / K K05

Metody i kryteria oceniania:

Zaliczenie ¢wiczen rachunkowych odbywa sie na podstawie zaliczenia kolokwium sprawdzajacego. Kryteria oceny obejmujg petng
obecnos$¢ na zajeciach, oraz ocena biezgcych postepéw w podnoszeniu wiedzy oraz jej trwatosci manifestowane podczas zajec
audytoryjnych.

Zaliczenie wyktadu odbywa sie po sprawdzeniu osiggniecia efektéw W1, W3, W2, W4, W5, U1, K2 podczas sprawdzianu pisemnego z
czedcig ustng. 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 ustnej.
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Przedmioty wprowadzajace

Matematyka 1, Matematyka 2, Matematyka 3: Ciagi i szeregi liczhowe, 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 podwaojne

i potréjne. Réwnania rézniczkowe (podstawowe typy rownan catkowalnych elementarnie, rownania liniowe wyzszych rzedéw, uktady
réwnan liniowych o statych wspotczynnikach). Elementy geometrii analitycznej i przestrzennej. Szeregi Fouriera i Taylora. Elementy
rachunku prawdopodobienstwa.

Fizyka 1, Fizyka 2: obszar zainteresowarn 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
kierunki studiéw: chemia

Forma zaje¢ liczba godzin/rygor

wyktad: 34 godz. / egzamin
¢wiczenia 12 godz. / zaliczenie na ocene

Autor
mgr inz Natan Rychtowicz

Bilans ECTS

Aktywnos¢/ Obcigzenie w godz.

1. Udziat w wyktadach / 34

2. Samodzielne studiowanie tematyki wyktadoéw / 16
3. Udziat w ¢wiczeniach / 12

4. Samodzielne przygotowanie sie do ¢wiczen / 12

5. Przygotowanie do egzaminu / 14

6. Udziat w egzaminie / 2

Godz. / ECTS

Sumaryczne obcigzenie pracg studenta: 90 / 3 ECTS
Zajecia z udziatem nauczycieli: 48 / 1,5 ECTS
Zajecia powigzane z dziatalnoscig naukowa: 90 / 3 ECTS

Dane dotyczace przedmiotu cyklu:
Domysiny typ protokotu dla przedmiotu cyklu:
Egzamin

Podpis
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