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Sylabus przedmiotu na studiach doktoranckich

Nazwa przedmiotu

Teoria informacji

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 gtdéwne pojecia, zasady i techniki teorii
informacji oraz jej jednoczacy charakter w nauce. Zna
glowne klasyczne miary zawarto$ci informacyjnej rozktadow
prawdopodobienstw, ich uogdlnienia kwantowe,
wprowadzajace wkiady od pradow/fazy, oraz wynikajace z
nich zrédta w rownaniu cigglosci. Zna entropowe zasady
wariacyjne oraz ich zwigzek z mechanikg kwantowa,
zmiany w rozktadzie informacji towarzyszace tworzeniu
wigzan chemicznych, oraz zaznajamia si¢ z komunikacyjna
teorig wigzania chemicznego stosujacg rozdzielczos¢
orbitalng.

Doktorant dysponuje wiedza o alternatywnych
perspektywach chemicznej interpretacji wynikow obliczen
kwantowo-mechanicznych, w tym lokalne funkcje
lokalizacji elektronéw i wigzan chemicznych w czasteczce,
zna elementy teorii informacyjnych miar krotno$ci wigzan
oraz ich odpowiedniki w teorii orbitali molekularnych.

W zakresie umiejetnosci:

Doktorant potrafi wykorzysta¢ uzyskane podstawy do
komplementarnej, informacyjnej interpretacji kwantowej
struktury elektronowej uktadéw molekularnych i
reakcyjnych. Potrafi zastosowac ten ,,arsenal” srodkow
interpretacyjnych do rozktadow elektronowych w
czasteczkach, wyznaczonych teoretycznie lub na drodze
eksperymentalnej. Widzi informacyjny zwiazek miedzy
mechanikg kwantowg i teorig informacji, oraz poznaje
elementy entropowej reprezentacji stanéw molekularnych.
W zakresie kompetencji:

Doktorant ma swiadomos¢ jednoczacego charakteru teorii
informacji w chemii, fizyce i biologii, poznaje nowe techniki
interpretacyjne, ktore moze swiadomie stosowac 1 rozwijacé
w swojej dyscyplinie badawczej. Ma swiadomos¢
alternatywnych, komplementarnych perspektyw na stany
czasteczek oraz ich fragmentéw, ktore facznie daja glebsze
zrozumienie reaktywnosci chemicznej, standéw atomow
zwigzanych i struktury wigzan chemicznych.

Typ przedmiotu
(obowiagzkowy/fakultatywny)

Fakultatywny

Semestr/rok

Do wyboru przez stuchacza

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

Sposob realizacji

Wyktad

Wymagania wstepne i dodatkowe

Zaliczony kurs matematyki i chemii teoretycznej; znajomos¢
rachunku rézniczkowego i catkowego oraz algebry macierzy,
a takze mechaniki klasycznej i kwantowe;j

Liczba punktow ECTS przypisana
przedmiotowi

6 ECTS lub 3 ECTS

Bilans punktéw ECTS

Udziat w wyktadach - 30 godz.

Samodzielne opanowanie omowionego 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 ksztalcenia 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*

Klasyczne miary informacji: informacja Fishera, entropia
Shannona, oraz entropia krzyzowa Kullbacka-Leiblera
(odlegtos¢ informacyjna). Kwantowe uogdlnienia miar
informacji jednoczace wktady od prawdopodobienstw oraz
ich pradow. Rownanie ciaggtosci dla informacji. Kanaty
komunikacyjne, ich deskryptory szumu (entropii
warunkowej) i przeptywu informacji (wzajemnej
informacji), oraz alternatywne poziomy redukcji. Zasady
ekstremalnej informacji fizycznej oraz ich przyklady w
molekularnej mechanice kwantowej. Informacyjna analiza
molekularnych gestosci elektronowych: efekty wigzan
chemicznych, funkcje lokalizacji elektronéw (ELF) i wigzan,
tzw. kontra-gradiencji (CG). Atomy zwigzane w teorii
informacji: atomy gietdowe Hirshfelda oraz ich uogdlnienia.
Czasteczka jako ,,uktad komunikacyjny” oraz entropowe
indeksy krotno$ci wigzan globalnej krotnos$ci wigzania
chemicznego uktadu molekularnego i jego sktadowych
kowalencyjnej i jonowej. Indeksy wigzan zlokalizowanych.
Molekularne systemy informacyjne w rozdzielczosci
orbitalnej i ich zastosowania w chemii. Bezposredni i
posredni mechanizm wigzan chemicznych. Przyktady
zastosowan teorii informacji do uktadéw reakcyjnych.
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* W szczegolnie uzasadnionych przypadkach mozna poda¢ informacje og6lna.




