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Field of study

Chemistry

Academic year of entry

2018/2019 (winter term)

Level of qualifications/degree

first-cycle studies

Degree profile

general academic

alrwdIE

Mode of study

full-time

Module:

Quantum chemistry

1. Number of the ECTS credits: 3

Module code: 0310-CH-S1-021

2. Learning outcomes of the module
learning level of
code description outcomes of [competence
the programme | (scale 1-5)
0310-CH-S1-021|Zna podstawowe prawa fizyki i mechaniki klasycznej sformutowane w jezyku matematyki wyzszej. CH_W19 4
1
0310-CH-S1-021|Umie wyjasni¢ wlasnos$ci czasteczek dwuatomowych na podstawie prostych modeli struktury elektronowej CH_U19 3
_10
0310-CH-S1-021|Stosuje pojecie hybrydyzacji do wyjasnienia struktury malych czasteczek CH_U16 3
11
0310-CH-S1-021|Umie wyjasni¢ strukture elektronowg oraz nature wigzan czgsteczek zawierajgcych elektrony 1t CH_U16 2
_12
0310-CH-S1-021|Umie postuzyé¢ sie metodami obliczeniowymi chemii kwantowej do wyznaczania optymalnej geometrii i wybranych wtasnosci CH_U17 5
_13 molekularnych
0310-CH-S1-021|Rozumie wptyw wspoétczesnej nauki (m.in. mechaniki kwantowej) na poziom nowoczesnych technologii CH_KO03 2
_14 CH_K08 1
0310-CH-S51-021|Zna podstawowe prawa mechaniki kwantowej oraz pojecia takie jak: funkcja falowa, operator kwantowomechaniczny, postulaty |CH_ W02 5
2 mechaniki kwantowej, spin. CH W12 4
0310-CH-S1-021|Zna podstawowe metody obliczeniowe stosowane do rozwigzywania rownania Schroedingera dla prostych modeli fizycznych CH_W20 4
3
0310-CH-S1-021|Rozumie strukture elektronowg atoméw w korelacji z potozeniem w uktadzie okresowym pierwiastkow CH_WO06 5
_4
0310-CH-S1-021|Rozumie mechanizm tworzenia sie wigzan chemicznych i zna podstawowe rodzaje wigzan CH_WO05 4
5
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0310-CH-S1-021|Zna i potrafi wyjasni¢ budowe elektronowg matych czasteczek z wykorzystaniem pojecia hybrydyzaciji CH_Wo04 4
_6

0310-CH-S1-021|Zna najwazniejsze metody obliczeniowe chemii kwantowej CH_WwW20 3
7

0310-CH-S1-021|Umie wyznaczy¢ poziomy energetyczne w prostych uktadach kwantowych (oscylator harmoniczny, rotator sztywny, atom CH_uU18 5
_8 wodoru, jony wodoropodobne)

0310-CH-S1-021|Umie wyznaczy¢ poziomy energetyczne atoméw (termy atomowe) CH_U16 3
9

3. Module description

Description

oraz czgsteczek.

Modut Chemia kwantowa ma za zadanie zapoznanie studentéw z podstawami chemii kwantowej. W zakres przedmiotu wchodza zatem nastepujagce
zagadnienia: przestanki doswiadczalne mechaniki kwantowej, jej aksjomatyczna konstrukcja, Sciste rozwigzania réwnania Schroedingera (oscylator
harmoniczny, rotator sztywny, atom wodoru, jony wodoropodobne), struktura atomoéw wieloelektronowych, zasady wyznaczania terméw atomowych,
postac¢ rownania Schroedingera dla atomow i czgsteczek wieloelektronowych, podstawowe sposoby rozwigzywania réwnania Schroedingera w ramach
przyblizenia jednoelektronowego, podstawowe rodzaje wigzan (sigma, pi), struktura uktadéw pi-elektronowych, najwazniejsze metody obliczeniowe
chemii kwantowej oraz zastosowanie chemii kwantowej do optymalizacji geometrii, okreslania wkasciwosci fizykochemicznych i charakterystyki atomow

Prerequisites

macierzowego.

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

4. Assessment of the learning outcomes of the module

code

type description

learning outcomes of the
module

0310-CH-
S1-021_w_1

egzamin

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

0310-CH-S1-021_1, 0310-CH-
S1-021_10, 0310-CH-
S1-021_11, 0310-CH-
S1-021_12, 0310-CH-
S1-021_13, 0310-CH-
S1-021_14, 0310-CH-
S1-021_2, 0310-CH-
S1-021_3, 0310-CH-
S1-021_4, 0310-CH-
S1-021_5, 0310-CH-
S1-021_6, 0310-CH-
S1-021_7, 0310-CH-
S1-021_8, 0310-CH-S1-021 9

0310-CH-
S1-021_w_2

kolokwium

Sprawdzian pisemny weryfikujgcy wiedze oraz umiejetnosci w rozwigzywaniu zadan i
probleméw z zakresu chemii kwantowej

0310-CH-S1-021_10, 0310-
CH-S1-021_11, 0310-CH-
S1-021_12, 0310-CH-
S1-021_6, 0310-CH-
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S1-021_7, 0310-CH-
S1-021_8, 0310-CH-S1-021_9

5. Forms of teaching

code

form of teaching

required hours of student's own work

assessment of the

Rozwiazywanie zagadnien podanych przez
prowadzacego. Wykonanie prostych obliczen
kwantowochemicznych .

. . . . number L number | learning outcomes
type description (including teaching methods) of hours description of hours of the module
0310-CH- lecture Wyktad omawiajgcy podstawowe 15 Praca ze wskazanag literaturg przedmiotu 10 0310-CH-S1-021_w_1
S1-021 fs 1 zagadnienia chemii kwantowej z uzyciem obejmujgca samodzielne przyswojenie
srodkéw audiowizualnych wiedzy odnos$nie wskazanych zagadnien na
wyktadzie

0310-CH- laboratory classes Cwiczenia laboratoryjne obejmujace 30 Przygotowanie teoretyczne do zaje¢ z 50 0310-CH-S1-021 w 2
S1-021 fs_2 obliczenia kwantowochemiczne tematéw poruszanych na wyktadzie.
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