KARTA PRZEDMIOTU

Nazwa przedmiotu: Chemia kwantowa (C-CK.lI2-ChKw)
Nazwa w jezyku polskim:
Nazwa w jez. angielskim:  Quantum chemistry

Dane dotyczgce przedmiotu:

Jednostka oferujaca przedmiot: Wydziat Chemii
Przedmiot dla jednostki: Wydziat Chemii

Domysiny typ protokotu dla przedmiotu:

Egzamin

Jezyk wyktadowy:

polski

Opis:

Chemia kwantowa jest podstawowa nauka pozwalajaca zrozumie¢ i opisa¢ strukture materii. W dobie gwattownego i niebywatego rozwoju
technologii komputerowych metody obliczeniowe chemii kwantowej staly sie narzedziem badawczym réwnie waznym i uzytecznym jak
wszelkiego rodzaju techniki eksperymentalne. Ponadto chemia kwantowa utatwia interpretacje wynikow

doswiadczalnych (przypisanie sygnatow w widmie IR odpowiednim drganiom normalnym, czy tez sygnatéw w widmie NMR odpowiednim
jadrom atomowym). Rola chemii kwantowej we wspétczesnej nauce powoduje koniecznos¢ zaznajomienia studentow chemii z jej
podstawami. Gtéwnym celem przedmiotu Podstawy Chemii Teoretycznej jest zapoznanie studentow z fundamentami, formalizmem i
metodami chemii kwantowe;.
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Proponowana literatura przedmiotu jest dostepna w czytelni lub Bibliotece Gtéwnej UMCS

Efekty uczenia sie:

Na podstawie Uchwaly Senatu UMCS Nr XXI11-39.9/12 z dnia 25 kwietnia 2012 r. tj. od cyklu ksztatcenia 2012/2013:

WIEDZA

WL1. Zna postulaty chemii kwantowej, rozumie pojecie funkcji falowej i operatora kwantowo-mechanicznego. K_W08

W2. Ma podstawowg wiedze na temat klasycznego i kwantowego opisu takich ukladéw jak czgstka w pudle potencjatu, oscylator
harmoniczny, rotator sztywny. K_W08

Wa3. Potrafi zapisa¢ rownanie Schroedingera dla atomu wodoru oraz jonu wodoropodobnego i zinterpretowacé jego rozwigzania. K_WO08
WA4. Zna zasade nierozréznialnosci jednakowych czastek oraz pojecie spinu. K_W08

W5. Wie na czym polega przyblizenie jednoelektronowe. K_WO08

W86. Zna przyblizone metody mechaniki kwantowej: metode wariacyjna, metode Ritza, Hiickla oraz metode zaburzen. K_WO08
W?7. Zna przyblizenie Borna — Oppenheimera. K_W08

WS8. Posiada wiedze na temat metody Hartree—Focka oraz Hartree-Focka-Roothaana. K_WO08

UMIEJETNOSCI

U1. Powinien umie¢ uzasadni¢ koniecznos¢ wprowadzenia kwantowo-mechanicznego opisu mikrouktadéw i sformutowa¢ postulaty
mechaniki kwantowej K_U21

U2. Powinien umie¢ normalizowac funkcje falowe, oblicza¢ komutatory wybranych operatoréw i badac ich hermitowskosé K_U21

U3. Potrafi przeprowadzac¢ dowody okreslonych wiasnosci operatorow K_U21

U4. Potrafi oblicza¢ Srednie wartosci wielkosci fizycznych dla uktadéw kwantowo-mechanicznych K_U21

U5. Potrafi rozwigzac réwnanie Schrédingera dla czastki w pudle i wykaza¢ efekt kwantowania energii. Dla oscylatora harmonicznego,
rotatora sztywnego, atomu wodoru potrafi zinterpretowac rozwigzania. K_U21

U6. Potrafi oblicza¢ przyblizong energie i funkcje falowg uktadu w ramach metody wariacyjnej i metody Ritza K_U21

U7. Potrafi obliczy¢ pierwszg poprawke do energii metodg perturbacyjng (zaburzen) K_U21

U8. Potrafi skonstruowa¢ Hamiltonian dla dowolnej molekuty i zapisa¢ dla niej réwnanie Schrodingera K_U21

U9. Powinien umie¢ dokonaé analizy mozliwosci rozwigzania elektronowego rownania Schrodingera dla uktadoéw bardziej ztozonych i
uzasadni¢ konieczno$¢ wprowadzenia kolejnych przyblizen i stosowania przyblizonych metod chemii kwantowej K_U21

U10. Potrafi opisa¢ metode Hartree-Focka i Hartree-Focka-Roothaana oraz okresli¢ stopien ztozonosci obliczen kwantowo chemicznych
K_U21

U11. Potrafi wykorzysta¢ wiadomosci zdobyte na zajeciach z chemii kwantowej podczas zaje¢ z innych przedmiotéw (metody
spektroskopowe, chemia og6lna, nieorganiczna, organiczna, fizyczna i in.) K_U21

KOMPETENCJE SPOLECZNE

K1. Zna ograniczenia wtasnej wiedzy i rozumie koniecznos¢ dalszego ksztatcenia K_K01

K2. Potrafi sformutowac problem i poszukiwac¢ jego rozwigzania samodzielnie, badz we wspétpracy z nauczycielami i kolegami,
pogtebiajac w ten sposéb swojg wiedze. K K02, K_K03
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Godzinowe ekwiwalenty punktéw ECTS

Godziny kontaktowe (z udziatem nauczyciela akademickiego)
Wyktad 15

taczna liczba godzin z udziatlem nauczyciela akademickiego 15
Liczba punktéw ECTS z udziatem nauczyciela akademickiego 0,5
Godziny niekontaktowe (praca wlasna studenta)

Studiowanie literatury 5

Przygotowanie sie do sprawdzianéw 10

taczna liczba godzin niekontaktowych 15

Liczba punktéw ECTS za godziny niekontaktowe 0,5
Sumaryczna liczba punktéw ECTS dla modutu 1,0

Sposob weryfikacji efektow ksztatcenia

Na podstawie Uchwaly Senatu UMCS Nr XXI11-39.9/12 z dnia 25 kwietnia 2012 r. tj. od cyklu ksztatcenia 2012/2013:
W1-W8 koricowe zaliczenie pisemne

U1-U11 koncowe zaliczenie pisemne

K1-K2 koncowe zaliczenie pisemne

Wymagania wstepne
Podstawy matematyki (pochodne, catki, rownania rézniczkowe) i fizyki.
Punkty przedmiotu w cyklach:

<bez przypisanego programu>
Typ punktow Liczba Cykl pocz. Cykl kon.

Europejski System Transferu i Akumulacji Punktéw (ECTS) 1 15/16
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