Sylabus przedmiotu

Przedmiot: | Theoretical chemistry

Kierunek: |Chemia, Il stopien [4 sem], stacjonarny, ogélnoakademicki, rozpoczety w: 2013

Specjalnos¢: |materials chemistry

Rok/Semestr: |1/2

Liczba godzin: |30,0

Nauczyciel: |Wolinski Krzysztof, prof. dr hab.

Forma zaje¢: |wyktad

Rodzaj zaliczenia: {egzamin

Punkty ECTS: |6,0

0 Godziny kontaktowe z prowadzacym zajecia realizowane w formie konsultacji

0 Godziny kontaktowe z prowadzacym zajecia realizowane w formie zaje¢ dydaktycznych
0 Przygotowanie sie studenta do zaje¢ dydaktycznych

0 Przygotowanie sie studenta do zaliczen i/lub egzaminéw

0 Studiowanie przez studenta literatury przedmiotu

Godzinowe ekwiwalenty
punktow ECTS (taczna
liczba godzin w
semestrze):

* konsultacje

« objasnienie lub wyjasnienie
» wyktad konwersatoryjny

* z uzyciem komputera

Metody dydaktyczne:

1. Réwnanie Schrodingera zalezne i niezalezne od czasu. Funkcja falowa i gesto$¢ prawdopodobienstwa dla
standw stacjonarnych.

2. Ukfady wieloelektronowe. Hamiltonian dla molekuty. Mozliwosci doktadnego rozwigzanai réwnania
Schrodingera dla molekuty.

3. Dwa podstawowe przyblizenia chemii kwantowej prowadzace do metody Hartree-Focka (HF).

4. Praktyczana realizacja obliczen metodg Hatree-Focka. Przyblizenie Roothaana, baza funkcyja i metoda

Zakres tematow: Hartree-Focka-Roothaana (HFR) (dla stanéw zamkneto-powtokowych).

5. Numeryczne aspekty obliczen metodg Hatree-Focka-Roothaana (HFR).

6. Zastosowanie metody HFR do obliczen wtasnosci molekularnych.Moment dipolowy, gestosc¢ tadunku i
analiza populacyjna.

7. Korelacja elektronowa i metody jej uwzgledniania (Cl i MP2)

8. Obliczenia magnetycznych stalych ekranowania jagder (spektroskopia NMR), statych sitowych (Hessian;
spektroskopia IR) i symulacja eksperymentu AFM.

Forma oceniania: | « egzamin pisemny
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