KARTA PRZEDMIOTU

Kod przedmiotu 531.6.CHEM1.B/C.PCK
Nazwa przedmiotu w polskim PODSTAWY CHEMII KWANTOWEJ
jezyku angielskim | INTRODUCTION TO QUANTUM CHEMISTRY

1. USYTUOWANIE PRZEDMIOTU W SYSTEMIE STUDIOW

1.1. Kierunek studiéw chemia

1.2. Forma studiow stacjonarne / niestacjonarne

1.3. Poziom studiow studia pierwszego stopnia licencjackie
1.4. Profil studiéw ogodlnoakademicki

1.5. Osoba przygotowujaca karte przedmiotu dr hab. Pawel Rodziewicz, prof. UIK
1.6. Kontakt pawel.rodziewicz@ujk.edu.pl

2. OGOLNA CHARAKTERYSTYKA PRZEDMIOTU

2.1. Jezyk wyktadowy polski

2.2. Wymagania wstepne umiejetnosci w zakresie przedmiotéw — Matematyka oraz Fizyka

3. SZCZEGOtOWA CHARAKTERYSTYKA PRZEDMIOTU

3.1. Forma zajeé stacjonarne: wyktad 20, konwersatorium 25
niestacjonarne: wyktad 20, konwersatorium 25
3.2, Miejsce realizacji zajec zajecia w pomieszczeniu dydaktycznym UJK
3.3. Forma zaliczenia zajeé wyktad — egzamin, konwersatorium — zaliczenie z ocena
3.4. Metody dydaktyczne wyktad konwersatoryjny, ¢wiczenia przedmiotowe, dyskusja grupowa
3.5. Wykaz podstawowa 1. D. Hayward “Mechanika kwantowa dla chemikéw”, PWN, 2007
literatury 2. W. Kotos “Chemia kwantowa”, PWN, 2002
uzupetniajaca 1. L. Piela “Idee chemii kwantowej”, PWN, 2012

4. CELE, TRESCI | EFEKTY UCZENIA SIE

4.1. Cele przedmiotu (z uwzglednieniem formy zajec)
Wyktad:
C1. Poznanie podstaw wiedzy z mechaniki kwantowej niezbednych do zrozumienia wtasciwosci atomow oraz czgsteczek
C2. Ksztattowanie postawy krytycznej wobec pozyskiwanych informacji
Konwersatorium:
C1. Nabywanie umiejetnosci rachunkowych z zakresu mechaniki kwantowej
C2 Ksztattowanie krytycznej oceny elementéw prowadzonego rozumowania

4.2. Tresci programowe (z uwzglednieniem formy zajec)
Wyktad:
Fizyczne podstawy mechaniki kwantowej. Postulaty mechaniki kwantowej: funkcja falowa, operatory, réwnanie Schrédingera,
funkcje i wartosci wtasne operatora Hamiltona oraz zagadnienie wartosci sredniej. Czgstka w jednowymiarowym pudle potencjatu.
Rotator sztywny. Jednowymiarowy oscylator harmoniczny. Efekt tunelowy. Réwnanie Schrédingera dla atomu wodoru i jonéw
wodoropodobnych. Rachunek zaburzeni. Metoda wariacyjna. Korelacja elektronowa. Przyblizenie Borna-Oppenheimera. Spin i
zasada Pauliego. Teoria orbitali molekularnych. Metoda Hiickla.

Konwersatorium:

Obliczenia dotyczgce dtugosci oraz czestotliwosci fal. Zapis réwnania fali ptaskiej. Dziatanie operatoréw na wybrane funkcje.
Dziatania na operatorach. Badanie komutacji wybranych operatoréw. Badanie liniowosci oraz hermitowskosci operatoréw.
Dziatania na spinowych macierzach Pauliego. Obliczanie statej normalizacyjnej funkcji falowej oraz postaci unormowanej funkcji
falowej. Badanie ortogonalnosci funkcji falowej. Obliczanie gestosci prawdopodobieristwa funkcji falowej. Rozwiqzywanie réwnania
Schrédingera dla czgstki w jednowymiarowym pudle potencjatu. Obliczanie wspéfczynnika tunelowania (transmisji) na podstawie
réwnania Schrédingera w obszarze bariery potencjatu. Analiza funkcji wtasnych oscylatora harmonicznego. Obliczenia poziomdéw
energetycznych metodq Hiickla.

4.3. Przedmiotowe efekty uczenia sie

Odniesienie do
Student, ktéry zaliczyt przedmiot kierunkowych
efektéw uczenia sie

Efekt

w zakresie WIEDZY:

WO01 | Wymienia postulaty chemii kwantowej CHEMIA_W10




WQ02 | Podaje wyrazenie na réwnanie Schrodingera (niezalezne od czasu) dla oscylatora harmonicznego CHEMIA_W10

w zakresie UMIEJETNOSCI:

uo1 Oblicza statg normalizacyjna funkcji falowej oraz podaje posta¢ unormowang funkcji falowe;j CHEMIA_U08
uo2 Rozwigzuje zadania dotyczgce zagadnienia komutacji operatoréw CHEMIA_U08
uo3 Bada rozwigzania réwnania Schrodingera (niezaleznego od czasu) dla czgstki swobodnej CHEMIA_U08

w zakresie KOMPETENCIJI SPOtECZNYCH:

K01 Precyzyjnie formutuje pytania stuzace do pogtebienia zrozumienia danego tematu i krytycznej oceny | CHEMIA_KO1
elementow wtasnego rozumowania

4.4, Sposoby weryfikacji osiggniecia przedmiotowych efektéw uczenia sie
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4.5. Kryteria oceny stopnia osiggnigcia efektdéw uczenia sig
For.m’a Ocena Kryterium oceny
zajec
3 Student z pisemnego egzaminu zdobywa 50-60% maksymalnej liczby punktéw
g 3,5 | Student z pisemnego egzaminu zdobywa 61-70% maksymalnej liczby punktéw
E 4 Student z pisemnego egzaminu zdobywa 71-80% maksymalnej liczby punktéw
§~ 4,5 | Student z pisemnego egzaminu zdobywa 81-90% maksymalnej liczby punktéw
5 Student z pisemnego egzaminu zdobywa 91-100% maksymalnej liczby punktéw
g 3 Student z przeprowadzonego kolokwium pisemnego zdobywa 50-60% maksymalnej liczby punktéw
5 3,5 | Student z przeprowadzonego kolokwium pisemnego zdobywa 61-70% maksymalnej liczby punktéw
% 3 4 Student z przeprowadzonego kolokwium pisemnego zdobywa 71-80% maksymalnej liczby punktéw
% 4,5 | Student z przeprowadzonego kolokwium pisemnego zdobywa 81-90% maksymalnej liczby punktéw
& 5 Student z przeprowadzonego kolokwium pisemnego zdobywa 91-100% maksymalnej liczby punktéw

5. BILANS PUNKTOW ECTS — NAKEAD PRACY STUDENTA

Obcigzenie studenta
Kategoria Studia Studia
stacjonarne niestacjonarne

LICZBA GODZIN REALIZOWANYCH PRZY BEZPOSREDNIM UDZIALE NAUCZYCIELA /GODZINY 45 45
KONTAKTOWE/
Udziat w wyktfadach 20 20
Udziat w konwersatorium 25 25
SAMODZIELNA PRACA STUDENTA /GODZINY NIEKONTAKTOWE/ 55 55
Przygotowanie do wyktadu 10 10
Przygotowanie do ¢wiczeri 25 25
Przygotowanie do egzaminu/kolokwium 20 20
tACZNA LICZBA GODZIN 100 100
PUNKTY ECTS za przedmiot 4 4

Przyjmuje do realizacji (dataiczytelne podpisy oséb prowadzqcych przedmiot w danym roku akademickim)







