SYLABUS PRZEDMIOTU Chemia kwantowa

1. | Nazwa przedmiotu/modutu w jezyku polskim oraz angielskim
Chemia kwantowa
Quantum chemistry
2. | Dyscyplina naukowa
Nauki chemiczne
3. | Jezyk wyktadowy
polski
4. | Jednostka prowadzgca przedmiot
Wydziat Chemii Uniwersytetu Wroctawskiego
5. | Rodzaj przedmiotu/modutu
obowigzkowy
6. | Kierunek studidéw (specjalnosé/specjalizacja)
chemia medyczna
7. | Poziom studiow
I stopien
8. | Rok studidow (jesli obowigzuje)
I
9. | Semestr (zimowy lub letni)
letni
10.| Forma zajec i liczba godzin
Metody ksztatcenia
Wyktad: 30 h Cwiczenia: 30 h
11.| Wymagania wstepne w zakresie wiedzy, umiejetnosci i kompetencji spotecznych dla
przedmiotu/modutu
Zaliczone kursy z: matematyki i podstaw chemii
12.| Cele przedmiotu
Zaznajomienie z podstawami chemii kwantowej, umiejetnosc rozwigzywania rownania
Schrédingera dla prostych uktadow, wstep teoretyczny do spektroskopii molekularnej,
teoria budowy atomu.
13.| Tresci programowe

Wyktad:

Postulaty mechaniki kwantowej. Rozwigzanie rownania Schrodingera dla: czastki
swobodnej, nieskoriczenie gtebokiej studni potencjatu, bariery potencjatu (efekt
tunelowania, przyktady z chemii) i oscylatora harmonicznego. Moment pedu, rotator
sztywny. Atom jednoelektronowy - sposdb rozwigzania réwnania Schrodingera, dyskusja
rozwigzan, wtasnosci orbitali. Metody przyblizonego rozwigzania réwnania Schrédingera -
metoda wariacyjna (twierdzenie wariacyjne, metoda Ritza), rachunek zaburzen dla
stanow niezdegenerowanych. Spin elektronowy. Sprzezenie spinowo-orbitalne. Uktady




wieloelektronowe, przyblizenie jednoelektronowe. Przyblizenie Borna-Oppenheimera,
catkowita energia czasteczki.

14,

Zaktadane efekty ksztatcenia Symbole odpowiednich kierunkowych
efektow ksztatcenia,

Posiada wiedze w zakresie podstaw chemii
kwantowej i struktury elektronowej K_WO01, K_W02, K_W04, K_W08
uktadéw atomowych i molekularnych.

Posiada umiejetnos¢ postugiwania sie

formalizmem chemii kwantowej. K_U04, K_U08

15.

Literatura obowigzkowa i zalecana (Zrddfa, opracowania, podreczniki, itp.)
I.N. Levine, "Quantum chemistry", 7% ed., Pearson Education, Boston 2014.
D.O. Hayword, “"Mechanika kwantowa dla chemikow”, PWN, Warszawa, 2007.
W. Kotos, "Chemia kwantowa", PWN, Warszawa, 1991.

W. Kotos, J.Sadlej, "Atom i czasteczka", WNT, Warszawa, 1998.

L. Piela, "Idee chemii kwantowej", PWN, Warszawa, 2011.

16.

Metody weryfikacji zaktadanych efektow ksztatcenia:
- K_.WO01, K_W02, K_WK_W04, K_W08, egzamin pisemny (wykfad)
- K_U04, K_U08 kolokwia i dyskusja w czasie Cwiczen

17.

Warunki i forma zaliczenia poszczegdlnych komponentéw przedmiotu/modutu:
Wyktad: egzamin pisemny.

Cwiczenia: Ewaluacja ciagta i kolokwia.

18.

Nakfad pracy studenta

forma dziatan studenta liczba godzin na realizacje dziatan

zajecia (wg planu studidow) z prowadzacym:

- wyktad: 30h
- ¢wiczenia: 30 h
praca witasna studenta ( w tym udziat w pracach

grupowych) np.: 10 h

- przygotowanie do zaje¢:
- rozwigzywanie zadan na ¢wiczenia 10
- przygotowanie do sprawdzianéw i egzaminu: 20 h

taczna liczba godzin 100 h

Liczba punktéw ECTS 4




