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(piecze¢ jednostki organizacyjnej) KARTA PRZEDMIOTU

1) Nazwa przedmiotu: CHEMIA TEORETYCZNA 2) Kod przedmiotu:

3) Karta przedmiotu wazna od roku akademickiego: 2018/2019

4)Forma ksztalcenia: studia stacjonarne

5) Poziom ksztalcenia: STUDIA PIERWSZEGO STOPNIA

6) Kierunek studiow: CHEMIA

7) Profil studiow: ogolnoakademicki

8) Specjalno§é: WSZYSTKIE SPECJALNOSCI

9) Semestr: V

10) Jednostka prowadzaca przedmiot: Katedra Chemii Organicznej Bioorganicznej i Biotechnologii

11) Prowadzacy przedmiot: dr hab. inz. Wojciech Szczepankiewicz

12) Przynalezno$é¢ do grupy przedmiotéw: kierunkowych

13) Status przedmiotu: obowiazkowy

14) Jezyk prowadzenia zajeé: polski

15) Przedmioty wprowadzajace oraz wymagania wstepne: matematyka, fizyka, chemia ogélna i nieorganiczna,
chemia organiczna.

16) Cel przedmiotu: Wykazanie, ze badanie niektérych wlasciwosci atomow i czasteczek i ich zbioréw jest
mozliwe z zastosowaniem narzg¢dzi obliczeniowych (glownie komputerowych) w zastgpstwie eksperymentu.

Studenci zdobeda wiedze i umiej¢tnosci w zakresie konstrukcji hamiltonianow dla niezaleznego od czasu réwnania
Schrodingera dla atomu wodoru i innych prostych uktadow kwantowych, wykaza umiej¢tno$é obrazowania i analizy
geometrii molekut z wykorzystaniem wybranych programéw komputerowych, wykaza umieje¢tnos$é przeprowadzenia i
analizy wynikow obliczen kwantowo-chemicznych w obszarze metod pétempirycznych, beda zdolni do ekstrapolacji
zdobytej wiedzy i umiej¢tnosci na obszary szczegétowe zwigzane z np. wykonywaniem czg$ci obliczeniowej projektu
inzynierskiego.

17) Efekty ksztalcenia:'

. Forma Odniesienie do
Nr Opis efektu ksztatcenia Metoda sprawdzepla efektu prowadzenia efektow dla
ksztalcenia N . .,
zajeé kierunku studiow
1. | Ma wiedze¢ o miejscu chemii teoretycznej w systemie Sprawozdanie Wyktad |K WO01(+)
nauk chemicznych

1 nalezy wskazac¢ ok. 5 — 8 efektow ksztalcenia
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2. | Ma wiedze o formutowaniu zagadnien zwigzanych ze Sprawozdanie Wyktad | KWI11(+++)
stacjonarnym réwnaniem Schrddingera
3. | Ma wiedzg o zakresie stosowalnosci programu Sprawozdanie Wyktad/ | K W12(++)
MOPAC ¢wiczenia | KU 15(+++)
4. | Umie przeksztatci¢ klasyczne zagadnienie energii Sprawozdanie Wyktad/ | K U13(++)
catkowitej uktadu na zapis operatorowy ¢wiczenia | K Ul4(+++)
5. | Potrafi zapisa¢ parametry geometryczne czasteczek za | Sprawozdanie Wyktad/ | K U15(+++)
pomoca wspotrzednych wewnetrznych i kartezjanskich ¢wiczenia
i odtworzy¢ je na ekranie monitora z wykorzystaniem
programu MOPAC
Potrafi pracowa¢ w grupie nad okreslaniem parametréow | Sprawozdanie Wyktad/ | K KO02(++)
geometrycznych zadanej czasteczki ¢wiczenia

18) Formy zaje¢ dydaktycznych i ich wymiar (liczba godzin)

Wyktad Cwiczenia Laboratorium Projekt Seminarium

30 godzin - 15 godzin - -

Tresci ksztalcenia: (oddzielnie dla kazdej z form zaje¢ dydaktycznych W./Cw./L./P./Sem.)
Wyklad:

Zrédla teorii chemii w ujeciu kwantowym i historycznym. [2 godziny]

Widmo ciata doskonale czarnego i stala Plancka, kwantowanie energii w odniesieniu do atomu wodoru, widmo
dyskretne, koncepcja planetarnego atomu wodoru, orbity stacjonarne, rewolucja kwantowa, probabilistyczny model
atomu wodoru, funkcje gestosci prawdopodobienstwa, historia obliczania energii czasteczki wodoru — od funkcji
Heitlera-Londona do funkcji Kotosa-Wolniewicza, miejsce i zakres stosowania metod kwantowych we wspolczesnej
chemii.

Obrazowanie atoméw i molekul. [2 godziny]

Cele eleganckiego przedstawiania modeli molekularnych, uktad wspotrzgdnych kartezjanskich a uktad wspoétrzednych
wewnetrznych, zrédla informacji o dlugosciach wigzan i1 katach w czasteczkach chemicznych, formaty zapisu
wspotrzednych dla potrzeb programéw obliczeniowych chemii kwantowej, konstruowanie geometrii wybranych modeli
czasteczek chemicznych, wybrane programy do generowania obrazow molekut.

Zasada nieoznaczonoSci. [2 godziny]

Zrédlo zasad nicoznaczono$ci, sformulowanie pedowo — polozeniowe oraz czasowo — energetyczne zasady
nieoznaczono$ci Heisenberga, tzw. eksperyment mikroskopowy, spektroskopowy wyraz zasady nieoznaczonosci,
doswiadczenie dyfrakcyjne Younga.

Modele atomu wodoru i atoméw wodoropodobnych. [2 godziny]

Przedkwantowe wyobrazenia atomow, model Bohra i stany bezpromieniste, funkcja falowa - wlasnosci i jej
probabilistyczna interpretacja wedtug Borna, normowanie, model probabilistyczny atomu wodoru, gesto$¢ elektronowa
w atomie wodoru, funkcja elektronowej dystrybucji radialnej, makroskopowe modele ggstosci elektronowe;.

Energia ukladu mikroskopowego w ujeciu kwantowym. [2 godziny]

Klasyczny zapis energii catkowitej ukladu na przyktadzie atomu wodoru, reguly Jordana zamiany zapisu energii
kinetycznej i potencjalnej na zapis operatorowy, operatory Laplace’a i Hamiltona, konstrukcja hamiltonianow
w prostokatnym uktadzie wspotrzednych dla prostych uktadéw kwantowych.

Roéwnanie Schriodingera — podstawowe narzedzie chemii kwantowej. [2 godziny]|

Rownanie Schrodingera zalezne od czasu, Rownanie Schrodingera niezalezne od czasu, stany stacjonarne, stosunek
Rayleigha jako wyrazenie na warto$¢ $rednig energii stanu stacjonarnego, wartosci $rednie innych operatorow
kwantowo-mechanicznych.

Energia stanu podstawowego atomu wodoru i atoméw wodoropodobnych. [2 godziny]

Schemat procedury: przyblizenie nieruchomego jadra, wybor probnej funkcji falowej, dziatanie hamiltonianu na
funkcje¢ falowa w prostokatnym uktadzie wspdtrzednych, zmiana prostokatnego uktadu wspotrzednych na sferyczny,
jakobian przeksztalcenia, zastosowanie catki potrdjnej do obliczenia postaci funkcjonatu energii, minimalizacja
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wartos$ci funkcjonatu, funkcja Gaussaa, jako przyktad przyblizonej funkcji falowej stanu stacjonarnego atomu wodoru.

Orbitale atomowe i molekularne. [2 godziny]

Postacie matematyczne orbitali wzbudzonych atomu wodoru i wodoropodobnych, obrazowanie czgéci katowych
orbitali, hybrydyzacja jako jednocentrowa kombinacja liniowa orbitali atomowych, dwucentrowa kombinacja liniowa
orbitali s i p, jako model wigzan sigma i pi.

Elementy rachunku macierzowego w chemii. Zagadnienie wlasne i optymalizacja. [2 godziny]

Repetytorium rachunku macierzowego, iloczyn skalarny i wektorowy wektoréw, mnozenie macierzy przez wektor,
macierzy przez macierz, nieprzemienno$¢ mnozenia, macierzowy zapisu uktadu réwnan liniowych, transformacje
macierzy: odwracanie, diagonalizacja, zagadnienie wlasne w ujeciu macierzowym, warto$ci i wektory wlasne macierzy,
komputery w operacjach macierzowych, zarys metod optymalizacyjnych.

Wstep do obliczeniowych metod chemii kwantowej. [3 godziny]
Podstawy teoretyczne potempirycznych metod chemii kwantowej, zakres przyblizen, przyblizenie jednoelektronowe,
baza funkcyjna orbitali atomowych, funkcje typu Slatera, zarys metody Hartree-Focka, pole samouzgodnione.

Metody pélempiryczne w praktyce. [3 godziny]

Komputerowe narzgdzia do przyblizonego okreslania geometrii i wlasciwosci elektronowych prostych czasteczek
chemicznych w stanie podstawowym, program MOPAC, formaty danych wejsciowych i wynikoéw, procedury
optymalizacyjne, precyzja obliczen, znajdowanie minimum globalnego, stany czasteczek w prozni i w rozpuszczalniku,
analiza populacji elektronowej, orbitale graniczne, okreslanie niektéorych parametrow molekularnych i
termodynamicznych, pole sit, stany energetyczne konformacji czasteczek.

Proste reakcje chemiczne w $wietle metod pétempirycznych. [3 godziny]

Symulacja zderzen czasteczkowych, pojgcie $ciezki reakcji i parametru $ciezki reakcji, okreslanie geometrii stanu
przejsciowego za pomoca procedur SADDLE i TS, granice stosowalno$ci metod poétempirycznych. Programy do
obliczen kwantowo-chemicznych na poziomie potempirycznym, ab initio i DFT.

Zarys zaawansowanych metod chemii kwantowej. [3 godziny]

Korelacja elektronowa, warianty metody mieszania konfiguracji, metody obliczeniowe ab initio, bazy funkcyjne,
aproksymacje orbitali Slatera za pomocg funkcji Gaussa, oméwienie zarysu metody funkcjonatu gestosci, praktyczne
realizacje obliczen metoda DFT, program GAUSSIAN.

Laboratorium: Siedem pracowni dwugodzinnych, jedno jednogodzinne:

Lab. 1: Wstep i repetytorium z wlasciwosci korpuskularno-falowych i kwantowych materii. [1 godzina]
Przeliczanie jednostek uzywanych w fizyce molekularnej na wielkosci SI i odwrotnie, obliczanie mas i rozmiaréw
czasteczek, obliczanie dtugosci fali stowarzyszonej z elektronem o okreslonej predkosci, szkicowanie wykresow funkcji
ekspotencjalnych, gaussowskich oraz ich kwadratow. Podzial na grupy zadaniowe.

Lab. 2: Wspoélrzedne wewnetrzne. [2 godziny]|

Konstrukcja zbiorow wspdlrzednych wewnetrznych dla wybranych, prostych molekut oraz fragmentéw sieci
krystalicznych: czgsteczka wodoru, wody, nadtlenku wodoru, benzenu, metanu, etanu, 1,2-dichloroetanu
(z uwzglednieniem konformacji — rola katow dwusciennych - torsyjnych), cykloheksanu, komorka elementarna chlorku
sodu.

Lab. 3. Praca w grupach dwuosobowych. Tworzenie zbioru wspoélrzednych wewnetrznych dla zadanej przez
prowadzacego czasteczki chemicznej. [2 godziny]

Konstrukcja zbioru wspétrzednych wewnetrznych na podstawie zadanych parametrow geometrycznych czasteczki.
Okreslanie katow torsyjnych w zadanym fragmencie czasteczki. Tre$¢ sprawozdania 1.

Lab. 4. Technika obliczania wlasciwosci czasteczek chemicznych z wykorzystaniem programu MOPAC 1. [2
godziny]

Wprowadzanie zbioréw wspotrzednych do programu. Wybor metody optymalizacji i metody poélempiryczne do
odliczen. Analiza zbior6w wynikowych z uwzglednieniem optymalnej geometrii, fadunkéw czastkowych na atomach,
rzedu wigzania, ciepla tworzenia oraz momentu dipolowego.

Lab. 5. Technika obliczania wlasciwosci czasteczek chemicznych z wykorzystaniem programu MOPAC 2. |2
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godziny]

Okreslanie wlasciwosci szeregdw czasteczek podobnych za pomoca metod polempirycznych. Badanie wpltywu
podstawnikoéw na gesto$¢ elektronowa pierscienia benzenowego w szeregu wybranych pochodnych benzenu. Potencjat
jonizacji, znaczenie wartosci orbitali HOMO 1 LUMO. Wspotczynniki rozwini¢gcia kombinacji liniowej orbitali
atomowych a poziomy orbitalowi.

Lab. 6. Obliczania wlasciwosci czasteczek chemicznych z wykorzystaniem programu MOPAC 3. [2 godziny]
Obliczanie $ciezek prostych reakcji chemicznych. Okreslanie przyblizonych parametréw geometrycznych i
energetycznych substratéw, stanu przejsciowego i produktow.

Lab. 7. Obliczania wlasciwosci czasteczek chemicznych z wykorzystaniem programu MOPAC 4. |2 godziny]
Okreslanie wlasciwos$ci stanu przej$ciowego prostej reakcji chemicznej z zastosowaniem procedur optymalizacji TS,
SIGMA, NLLSQ oraz procedury SADDLE. Badanie znakoéw warto$ci wtasnych hessianu. Procedury IRC. Wizualizacja
drgan czasteczki za pomoca wybranego programu (JMol, GabEdit). Tre$¢ sprawozdania 2.

Lab. 8. |2 godziny] Analiza postgpow w sprawozdaniu 2. Podsumowanie ¢wiczen.

19) Egzamin: nie

20) Literatura podstawowa:
1. R.McWeeny, Coulsona wigzanie chemiczne, Panstwowe Wydawnictwo Naukowe, Warszawa 1987.

2. W. Kotos, J. Sadlej, Atom i czgsteczka, Wydawnictwa Naukowo-Techniczne, Warszawa 1998.

3.  W. Kotos, Chemia kwantowa, Panstwowe Wydawnictwo Naukowe, Warszawa 1986.

4. A. Golebiewski, Elementy mechaniki i chemii kwantowej, Panstwowe Wydawnictwo Naukowe, Warszawa
1982.

5. H. Haken, H. C. Wolf, Fizyka molekularna z elementami chemii kwantowej, Wydawnictwo Naukowe PWN,

Warszawa 1998.

http://openmopac.net

Program Raswin: http://www.bernstein-plus-sons.com/software/rasmol

https://www.wolframalpha.com/

$ ©® =2 A

Program Maxima: http://maxima.sourceforge.net/

21) Literatura uzupehiajaca:

1. W. Ufnalski, K. Madry, Excel dla chemikow... i nie tylko, Wydawnictwa Naukowo-Techniczne, Warszawa
2000.

1. M. Kreglewski, J. Makarewicz, R. Pyzalski, J. Rychlewski, Zadania z chemii kwantowej, Pafstwowe
Wydawnictwo Naukowe, Warszawa 1984.

22) Naklad pracy studenta potrzebny do osiagniecia efektow ksztalcenia

Lp. | Forma zajeé Liczba godzin
kontaktowych / pracy studenta

1. | Wyklady 30/40

2. | Cwiczenia -

3. | Laboratorium | 15/45

4. | Projekt -

5. | Seminarium -

6. | Inne 5/5

Suma godzin: | 45/90

90

23. Suma wszystkich godzin:
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24. Liczba punktow ECTS:

25. Liczba punktow ECTS uzyskanych na zajeciach z bezposSrednim udzialem
nauczyciela akademickiego:

26. Liczba punktow ECTS uzyskanych na zajeciach o charakterze praktycznym
(laboratoria, projekty, ¢wiczenia):

27. Uwagi: brak

Zatwierdzono:

(data i podpis prowadzqcego) (data i podpis Dyrektora/Kierownika podstawowej
lub migdzywydziatowej jednostki organizacyjnej)




