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Sylabus przedmiotu na studiach doktoranckich

Nazwa przedmiotu

Oddziatywania miedzyczasteczkowe

Nazwa jednostki prowadzacej Wydziat Chemii
przedmiot
Jezyk przedmiotu Polski

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

W zakresie wiedzy:

Doktorant rozumie zatozenia i zna gldwne pojecia z
dziedziny oddziatywan mi¢dzyczasteczkowych; Zna gldwne
mechanizmy oddziatywan, rodzaje potencjatow
mi¢dzyczasteczkowych opisujacych oddziatywania w
réznych uktadach; Posiada znajomo$¢ metod
matematycznych uzywanych w teoriach opisujacych
oddziatywania miedzyczasteczkowe; Zna obecny stan
wiedzy w zakresie spektroskopii i teorii uktadow z
wigzaniami wodorowymi; Posiada znajomos¢ teorii widm
oscylacyjnych kompleksow, krysztalow i cieczy z
wigzaniami wodorowymi, widm oscylacyjnych lodow i
wodnych roztworéow jonowych; Zna teorie
wielowymiarowego tunelowania protonu w uktadach z
wigzaniami wodorowymi.

W zakresie umiejetnosci:

Doktorant potrafi wycigga¢ wnioski, kojarzy¢ analogie i
réznice pomi¢dzy modelowymi przypadkami fizycznymi;
Potrafi odnie$¢ pojecia teorii oddziatywan
migdzyczasteczkowych do swojej specjalnosci naukowe;j i
poda¢ przyktady jej zastosowan w kontekscie swoich
zainteresowan badawczych.

W zakresie kompetencji:

Doktorant ma swiadomos¢ ré6znorodnosci przyblizen
granicznych uzywanych w teorii oddziatywan
miedzyczasteczkowych w zaleznosci od kontekstu
interpretacyjnego, w szczeg6lnosci w odniesieniu do swojej
dyscypliny badawczej; Ma §wiadomos¢ rozwoju
oprogramowania specjalistycznego z tego zakresu i
koniecznosci aktualizacji wiedzy na jego temat.

Typ przedmiotu
(obowigzkowy/fakultatywny)

Fakultatywny

Semestr/rok

Do wyboru przez stuchacza

Imi¢ 1 nazwisko osoby/0sob
prowadzacej/prowadzacych
przedmiot

Marek Wojcik

Imi¢ i nazwisko osoby/0sob
egzaminujgcej/egzaminujacych
badz udzielajacej zaliczenia, w
przypadku gdy nie jest to osoba
prowadzaca dany przedmiot

Sposob realizacji

Wyktad

Wymagania wstepne i dodatkowe

Zaliczony kurs matematyki, chemii teoretycznej i




spektroskopii molekularnej; znajomos$¢ rachunku
rézniczkowego i catkowego, a takze mechaniki klasycznej i
kwantowej

Liczba punktow ECTS przypisana
przedmiotowi

6 ECTS lub 3 ECTS

Bilans punktéw ECTS

Udziatl w wyktadach - 30 godz.

Samodzielne opanowanie oméwionego materiatu i
studiowanie zaleconej literatury - 90 godz.

Przygotowanie do egzaminu oraz obecnos$¢ na egzaminie -
60 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™

Przedmiot i jego specyfika. Krotki przeglad historyczny.
Metoda supermolukularna i metoda perturbacyjna.
Przyblizenie Borna-Oppenheimera. Rozwinigcie
multipolowe. Energia elektrostatyczna w przedstawieniu
multipolowym. Energia indukcyjna. Nergia dyspersyjna.
Oddziatywania van der Waalsa. Sktadowe energii
oddziatywan. Potencjaty modelowe. Potencjat hard-sphere,
Leonarda-Jonesa, Buckinghama, Morse’a, Rydberga,
P&schla-Tellera, Kratzera, Dunhama, Keesoma,
Stockmayera. Glue model. Potencjat Stillingera-Webera.
Wyznaczanie parametrow potencjatow modelowych.
Wystepowanie 1 znaczenie wigzan wodorowych. Definicja
wigzania wodorowego, kryteria geometryczne i
energetyczne. Wigzania wodorowe wewnatrz 1
migdzyczasteczkowe. Wiasciwosci uktadéw z wigzaniami
wodorowymi. Widma w podczerwieni wigzan wodorowych.
Teorie widm podczerwonych pojedynczych wigzan
wodorowych 1 uktadow oddziatujacych wigzan wodorowych.
Rezonans Fermiego i jego wystepowanie w widmach silnych
wigzan wodorowych. Potencjaty modelowe dla wigzan
wodorowych i ich wykorzystanie do wyjasnienia korelacji
spektralnych 1 strukturalnych w uktadach z wigzaniami
wodorowymi. Potencjaly wewnatrz- i migdzyczasteczkowe
dla wody. Widma wigzah wodorowych w lodach i wodnych
roztworach jonowych. Teoretyczna symulacja widm lodow i
roztworow wodnych z wykorzystaniem metody dynamiki
molekularnej. Tunelowanie protonu w uktadach z
wigzaniami wodorowymi. Teorie wielowymiarowego
tunelowania protonu.
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* W szczego6lnie uzasadnionych przypadkach mozna poda¢ informacj¢ ogdlna.




