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Sylabus przedmiotu na studiach doktoranckich

Nazwa przedmiotu

Zaawansowane metody chemii kwantowej

Nazwa jednostki prowadzacej
przedmiot

Wydziat Chemii

Jezyk przedmiotu

Polski

Efekty ksztatcenia dla przedmiotu
ujete w kategoriach: wiedzy,
umiejetnosci i kompetencji
spolecznych

W zakresie wiedzy:

Doktorant rozumie zatozenia i zna gldwne pojecia oraz
przyblizenia teoretycznych metod wyznaczania struktury
elektronowej czasteczek. Zna podstawy obu wspoétczesnych
nurtéw obliczeniowych wynikajacych z:

teorii funkcji falowej (WFT) oraz teorii funkcjonatow
gestosci (DFT). Dysponuje wiedzg n/t alternatywnych
perspektyw chemicznej interpretacji i zrozumienia
otrzymanych rezultatow, w tym elementy teorii
reaktywnos$ci chemicznej oraz kwantowych miar krotno$ci
wigzan.

W zakresie umiejetnosci:

Doktorant potrafi oceni¢ zalety i ograniczenia stosowanych
metod, z uzwzglgdnieniem niejednoznacznosci pojeé
chemicznych w mechanice kwantowej. Potrafi swiadomie
zaplanowa¢ wtasne obliczenia metodami chemii kwantowej,
w ramach swojej specjalno$ci naukowej, w zaleznosci od
celow poznawczych 1 wymaganej doktadnosci, odnies$¢
pojecia mechaniki kwantowej do poznanych wcze$niej
intuicyjnych poj¢¢ chemicznych, oraz poda¢ przyktady
zastosowan chemii kwantowej w kontekscie swoich
zainteresowan badawczych.

W zakresie kompetencji:

Doktorant ma $§wiadomos$¢ roznorodnosci |
komplementarnosci stosowanych modeli i przyblizen chemii
kwantowej uktadow molekularnych, w zaleznosci od celow
interpretacyjnych i poznawczych, w szczego6lnosci w
odniesieniu do swojej dyscypliny badawczej, oraz
koniecznosci ciggtego rozwoju metodologii i
oprogramowania specjalistycznego z tego zakresu , jak tez
ciaglej aktualizacji wiedzy na jego temat.

Typ przedmiotu
(obowiazkowy/fakultatywny)

Fakultatywny

Semestr/rok

Do wyboru przez stuchacza

Imi¢ i nazwisko osoby/0sob
prowadzacej/prowadzacych
przedmiot

Roman F. Nalewajski

Imi¢ 1 nazwisko osoby/0sob
egzaminujacej/egzaminujacych
badZ udzielajacej zaliczenia, w
przypadku gdy nie jest to osoba
prowadzgca dany przedmiot

Sposob realizacji

Wyktad




Wymagania wstepne 1 dodatkowe

Zaliczony kurs matematyki i chemii teoretycznej; znajomos¢
rachunku r6zniczkowego i1 catkowego oraz algebry macierzy,
a takze mechaniki klasycznej i kwantowej

Liczba punktow ECTS przypisana
przedmiotowi

6 ECTS lub 3 ECTS

Bilans punktow ECTS

Udziatl w wyktadach - 30 godz.

Samodzielne opanowanie oméwionego materiatu i
studiowanie zaleconej literatury - 120 godz.

Przygotowanie do egzaminu oraz obecnos$¢ na egzaminie -
30 godz.

Laczny naktad pracy doktoranta: 180 godz., co odpowiada 6
punktom ECTS.

Stosowane metody dydaktyczne

Metody podajace - wyktad informacyjny
Metody problemowe - wyktad problemowy

Metody sprawdzania i oceny
efektow ksztatcenia uzyskanych
przez doktorantow

Egzamin ustny

Forma i warunki zaliczenia
przedmiotu, w tym zasady
dopuszczenia do egzaminu,
zaliczenia, a takze forma 1 warunki
zaliczenia przedmiotu

Zdanie egzaminu z wynikiem co najmniej dostatecznym

Tresci przedmiotu*™

Rownowazno$¢ teorii funkcji falowej (WFT) i teorii
funkcjonatow gestosci (DFT). Elementy WFT: problem
korelacji elektronowej, metoda mieszania konfiguracji oraz
teorie oddziatywania par elektronowych; reprezentacja
drugiego kwantowania, przestrzen Focka, klasterowe
rozwini¢cie funkcji falowej, metoda sprzezonych klasteréw;
podstawy uogolnionej teorii wigzan walencyjnych.
Elementy DFT: twierdzenia Hohenberga-Kohna oraz ich
uogolnienia, teoria Kohna-Shama, funkcjonaty z
jednorodnego skalowania gestosci, lokalne i gradientowe
przyblizenia funkcjonatow gestosci dla energii; rzut oka na:
funkcjonaty zalezne od orbitali, wykorzystanie zespotow
statystycznych, teorie zalezng od czasu oraz oddzialywania
miedzyczasteczkowe.
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* W szczego6lnie uzasadnionych przypadkach mozna poda¢ informacj¢ ogolna.




