Nazwa przedmiotu Kod ECTS
Chemia kwantowa gateczek i makrocsteczek 6.5-CKCM

Nazwa jednostki prowadzcej przedmiot
Wydziat Chemii/ Zaktad Chemii Fizycznej i Modeloisaviolekularnego

Studia
kierunek stopien tryb specjalnos¢ specjalizacja
Biologia | (licencjat) stacjonarne Biologia
eksperymentalna

Nazwisko osoby prowadacej
dr hab. Malgorzata Broda

Formy zaje¢, sposob ich realizacji i przypisana im liczba goda Liczba punktéw ECTS 3

Ty Godziny kontaktowe
. A. FOkIrT:jy Ze\‘/{fc - udziat w wyktadach: 15 x 1h = 15h
wykiad, ( ) - udziat w laboratoriach: 15 x 2h = 30h
* laboratorium (L) - konsultacje 1h

Razem 46h =2 p. ECTS

B. Sposob realizacj Praca wlasna studenta
* zajciaw sali dydaktyczne; - przygotowanie do laboratoriow 15h
- przygotowanie do egzaminu na o¢drbh

Razem 30h =1 p. ECTS

C. Liczba godzin

15W. 30L W (1p. ECTS) + L (2 p. ECST)

Status przedmiotu Jezyk wyktadowy

e do wyboru polski

Metody dydaktyczne Forma i sposoéb zaliczenia oraz podstawowe kryteriaceny lub wy-
» wyktad z prezentagjmultimedialwy magania egzaminacyjne

 laboratorium: rozwgzywanie problemow oblicz
niowych; prezentacje
przygotowane przez studentow

e Sposoéb zaliczenia
* wyktad: egzamin pisemny
* laboratorium: zaliczenie z ocen

B. Formy zaliczenia

e egzamin pisemny

« laboratorium: ustalenie oceny zaliczeniowej w opai@ oceny
czstkowe otrzymywane w trakcie semestru na podstitysvne-
go uczestnictwa w dyskusji

C. Podstawowe kryteria

wyktad: do zdania egzaminu konieczne jest udzielgoprawnych
odpowiedzi na co najmniej 50% zadanych pyta

laboratorium: ocem zaliczeniowa ustala gina podstawie ocen gat-
kowych

Okreslenie przedmiotéw wprowadzapcych wraz z wymogami wsgpnymi

A. Wymagania formalneébrak wymaga wstepnych
B. Wymagania wgpne brak wymaga wskpnych

Cele przedmiotu
Celem przedmiotu jest zapoznanie studenta z podstamechaniki kwantowej oraz jej zastosavezaréwno w uktadach
prostych, jak i tych bardziej ztonych, o realnym znaczeniu w biologii i biochemii




Tresci programowe
A. Problematyka wyktadu: Doswiadczalne podstawy teorii kwantoéw. Promieniowarit#a doskonale czarnego.

Efekt fotoelektryczny. Widmo emisyjne atomu woddwodel atomu Bohr’'a. Hipoteza de Broglie’a. Zasaua
oznaczonéci Heisenberga. Funkcja falowa. Operatory. ROwn&aiarodingera . Gatka w studni potencjatu. Oscly-
lator harmoniczny. Bariera potencjatu. Efekt tumgfoPostulaty mechaniki kwantowej. Atom wodoru.1sgtrzy-
blizone metody chemii kwantowej. Atomy wieloelektronowWenfiguracja elektronowa. Przybéinie jednoelektro-
nowe. Metoda Hartree-Focka. Przykinie Borna-Oppenheimera. Metoda LCAO MO g¥dinie chemiczne, hybry
dyzacja. Zastosowania teorii grup. Symetrigsteczek. Podstawy spektroskopii molekularnej. Mgtdliczeniowe|
chemii kwantowej: potemipiryczneaib initio.
B. Problematyka konwersatoriunrozwigzywanie zadé zwigzanych z tréciami wyktadu
Wykaz literatury
A. Literatura wymagana do ostatecznego zaliczeniaage¢ (zdania egzaminu):
A.1. wykorzystywana podczasezaj
1. Kotos W., Sadlej J., Atom i ggteczka, WNT, Warszawa 1998.
2. Kotos W., Chemia kwantowa, PWN Warszawa 1986.
3. Hayward D.O. Mechanika kwantowa dla chemikéw,NP\WV/arszawa 2007
A.2. studiowana samodzielpiezez studenta
jw.
B. Literatura uzupetniaj aca
1.Piela L., Idee chemii kwantowej, PWN&¥awa 2003.
2. Atkins P. W., Molekularna mechanika ikigava

3. Grodzicki A., Symetriagsteczek a ich widma oscylacyjne, PWN, Warszawa.1988
4. Haken H., Wolf H. C., Atomy i kwanty. Wprowadzelo wspotczesnej spektroskopii atomowej., PWNs¥eéara 2002

Wiedza
K_WO03 zna podstawy metod stacych do opisu prostych uktadéw kwantowy@h1A W01
K_Wo05 definiuje podstawowe peggia chemii kwantowePP1A _WO02
© T . -
= Umiejetnosci
8 K_UO04 Potrafi wykorzystywéapoznane metody chemii kwantowej do oblicbhéomolekut OP1A _U04
% K_UO05 Umie identyfikowé proste biomolekuty na podstawie analizy widm uaysich za pomacpoznanych spek
% troskopii OP1A _UO05
=
ﬁ Kompetencje spoteczne (postawy)
K_K02 Wykazuje aktyws postaw w dazeniu do poznawania metod oraz programéw do modei@nsiruktur
OP1A K02
K_KO03 Jest zdolny do rozaaywania podstawowych probleméw
z zakresu identyfikacji struktur OP1A _K03
Kontakt

M.Broda, e-mailbroda@uni.opole.pltel: 077 452 7132




