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Zatgcznik nr 2

1. |Nazwa kierunku chemia

2. |Cykl rozpoczecia 2017/2018 (semestr zimowy)
3. |Poziom ksztatcenia studia drugiego stopnia

4. |Profil ksztatcenia ogolnoakademicki

5. |Forma prowadzenia studiow stacjonarna

Modut ksztatcenia: Chemia teoretyczna

1. Liczba punktéw ECTS: 7

Kod modutu: 0310-CH-S2-023

2. Zaktadane efekty ksztatcenia modutu
efekty stopien
kod opis ksztatcenia realizacji
kierunku (skala 1-5)
0310-CH-S2-023|Zna podstawowe klasy metod obliczeniowych: DFT (zwigzane z pojeciem gestosci elektronowej) i WFT (zwigzane z pojeciem CH_W02 3
1 funkgciji falowej , z dalszym podziatem metody ab initio i potlempiryczne).
0310-CH-S2-023|Umie zastosowa¢ metody kwantowochemiczne do badania struktury i energetyki molekularnej. CH_U08 5
_10
0310-CH-S2-023|Umie zastosowac¢ metody kwantowochemiczne do interpretacji widm w wybranych gateziach spektroskopii molekularne;. CH_U06 3
11
0310-CH-S2-023|Umie wybrac i dostosowac bazy funkcyjne do realizowanych obliczen. CH_u02 3
_12
0310-CH-S2-023|Umie scharakteryzowaé konfiguracje i stany elektronowe pod katem symetrii spinowej. CH_U02 2
_13 CH_uo7 3
0310-CH-S2-023|Umie zastosowacé metody obliczeniowe chemii kwantowej do opisu oddziatywan miedzyczasteczkowych. CH_U02
_14
0310-CH-S2-023|Ma $wiadomos$¢ komplementarnosci badan teoretycznych i dodwiadczalnych i ich roli w poznawaniu struktury materii. CH_KO09 2
_15 CH_K10 2
0310-CH-S2-023|Rozumie role przyblizenia jednoelektronowego w metodach kwantowochemicznych. Zna metode Hartree-Focka. CH_WO09
2
0310-CH-S2-023|Zna pojecie korelacji elektronowej i potrafi wskaza¢ metody obliczeniowe uwzgledniajace efekty korelacyjne. CH_WO09 3
3
0310-CH-S2-023|Zna metode DFT w ujeciu Kohna-Shama. CH_wWO09 4
4
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OglO—CH—SZ-OZB Zna elementy teorii grup w zakresie umozliwiajgcym opis i klasyfikacje stanéw kwantowych czasteczek. CH_Wo04 4
5210—CH—SZ-023 Zna pojecie funkcji rozdziatu i podstawowe pojecia termodynamiki statystyczne;. CH_wo7 2
6310—CH—52-023 Zna obowigzujace teorie wyjasniajgce nature oddziatywan miedzyczasteczkowych. CH_wo7 3
BSIO-CH-SZ-OZS Potrafi scharakteryzowac i sklasyfikowaé oddziatywania miedzyczasteczkowe. CH_wW02 2
aglo—CH—SZ-OZS Umie zastosowac wybrane programy dostepne w pakietach komercyjnych do obliczen w zakresie chemii kwantowej. CH_U08 3

3. Opis modutu

Opis

opisu struktury potgczen chemicznych na gruncie chemii teoretycznej.

Modut Chemia teoretyczna ma za zadanie zapoznanie studentéw z wazniejszymi pojeciami chemii teoretycznej, w szczegdélnosci wyrobienie
umiejetnosci postugiwania sie chemig obliczeniowa jako metoda alternatywna do badan eksperymentalnych. Gtéwny akcent kladzie sie na zastosowanie
metod chemii kwantowej, na roznych poziomach doktadnosci, do okreslania charakterystyki spektralnej i wkasciwosci zwiazkéw chemicznych oraz do

Wymagania wstepne

Znajomosc¢ poje¢ matematyki wyzszej (pochodnej, catki, prostych réwnan rézniczkowych). Znajomosc¢ rachunku wektorowo-macierzowego.

4. Sposoby weryfikacji efektéw ksztatcenia modutu

kod

nazwa (typ) opis

efekty ksztatcenia modutu

0310-CH-
S2-023 w_1

egzamin

Egzamin (pisemny lub ustny do wyboru przez studentéw na pierwszym wyktadzie)
weryfikujgcy wiedze w oparciu o tresci wykladow i éwiczen oraz wskazang w sylabusie
literature.

0310-CH-S2-023_1, 0310-CH-
S2-023_10, 0310-CH-
$2-023_11, 0310-CH-
S2-023_12, 0310-CH-
S$2-023_15, 0310-CH-
S2-023_2, 0310-CH-
S$2-023_3, 0310-CH-
S2-023_4, 0310-CH-
S$2-023_5, 0310-CH-
$2-023_6, 0310-CH-
S2-023 7, 0310-CH-52-023_8

0310-CH-
S2-023 w_2

kolokwium

Sprawdzian pisemny weryfikujacy wiedze oraz umiejetnosci w rozwigzywaniu zadan i
probleméw z zakresu chemii teoretyczne;.

0310-CH-S2-023_5, 0310-CH-
S$52-023_6, 0310-CH-S2-023_8

0310-CH-
S2-023 w_3

sprawozdanie

Ocena poprawnosci wykonania obliczen i interpretacji wynikow.

0310-CH-S2-023_10, 0310-
CH-S2-023_13, 0310-CH-
S2-023_14, 0310-CH-
S2-023 9
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5. Rodzaje prowadzonych zajeé¢

rodzaj prowadzonych zaje¢

praca wiasna studenta

tematéw poruszanych na wykladzie.
Rozwigzywanie zagadnieh podanych przez
prowadzacego. Wykonanie obliczen
kwantowochemicznych.

; . - - sposoby weryfikacji

kod nazwa opis (z uwzglednieniem metod I|czb§1 opis Ilczbg efektow ksztatcenia

dydaktycznych) godzin godzin
0310-CH- wyktad Wyktad omawiajgcy zagadnienia chemii 30 Praca ze wskazanag literaturg przedmiotu 20 0310-CH-S2-023_w_1
S2-023 fs 1 teoretycznej z uzyciem srodkow obejmujgca samodzielne przyswojenie
audiowizualnych. wiedzy odnosnie wskazanych zagadnien na
wykladzie.

0310-CH- laboratorium Cwiczenia laboratoryjne obejmujace 45 Przygotowanie teoretyczne do zajec z 80 0310-CH-
S2-023 fs 2 obliczenia kwantowochemiczne.

S2-023_w_2, 0310-
CH-S2-023_w_3
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