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Karta przedmiotu

POLITECHNIKA
GDANSKA

Nazwa i kod przedmiotu

Materials Science - quantum particle approach, PG_00052037

Kierunek studiow

Nanotechnologia (studia w jez. angielskim)

Data rozpoczecia studiéw

pazdziernik 2022 r.

Rok akademicki realizaciji
przedmiotu

2023/2024

Poziom ksztatcenia Il stopnia Grupa zaje¢ Grupa zaje¢ fakultatywnych
Grupa zaje¢ powigzanych z
prowadzonymi badaniami
naukowymi w dziedzinie nauki
zwigzanej z kierunkiem - profil
ogolnoakademicki

Forma studiow stacjonarne Sposob realizacji na uczelni

Rok studiow 2 Jezyk wyktadowy angielski
angielski

Semestr studiow 3 Liczba punktow ECTS 6.0

Profil ksztatcenia ogolnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie

Jednostka prowadzaca

Woydziat Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej -> Instytut Nanotechnologii i Inzynierii Materiatowej ->
Zaktad fizyki uktadéw nieuporzadkowanych

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcow)

Odpowiedzialny za przedmiot

dr hab. Maciej Bobrowski

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

dr hab. Maciej Bobrowski

Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium [RAZEM
i metody nauczania Liczba godzin zaje¢ [30.0 0.0 45.0 0.0 0.0 75
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0
Dodatkowe informacje:
stacjonarne, jesli potrzeba - online.
Aktywnos¢ studenta Aktywnos¢ studenta |Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |75 5.0 70.0 150
studenta

Cel przedmiotu

cele przedmiotu:

1. Przekazanie wiedzy o zastosowaniu metod obliczeniowych
kwantowych w przypadku rozwigzywania probleméw zmiany struktury elektronowej
w uktadach materiatow opartych o molekuty i krysztaty.

2. Nauczenie aksjomatéw mechaniki kwantowej i ich stosowania.

3. Nauczenie powszechnie stosowanych metod kwantowych opartych o
obliczane funkcje falowe i gestosci elektronowe: HF, Cl, MCSCF, MPn, CC, DFT,

4. Nauczenie wykorzystywania powszechnie wykorzystywanych baz funkcji

w obliczeniach kwantowych.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[K7_UO03] Posiada pogtebiong,
umiejetnosé postugiwania sie
zawansowanymi pakietami
oprogramowania
specjalistycznego.

Student potrafi obtugiwaé program
do obliczen kwantowych na
komputerze wieloprocesorowym
razem z zaawansowanymi
programami do wizualizacji
wynikéw obliczen i budowania
struktur.

[SU1] Ocena realizacji zadania
[SU2] Ocena umiejetnosci analizy
informacji

[SU3] Ocena umiejetnosci
wykorzystania wiedzy uzyskanej
w ramach przedmiotu

[SU4] Ocena umiejetnosci
korzystania z metod i narzedzi

[K7_UO06] Potrafi planowac i
przeprowadzac obliczenia
teoretyczne, numeryczne i
symulacje zjawisk i procesow,
krytycznie analizowac ich wyniki,
wycigga¢ wnioski i formutowacé
umotywowane opinie — w ramach
specjalnosci.

Student potrafi rozwigza¢ problem
zadany przez prowadzacego przy
pomocy programu do obliczen
kwantowych.

[SU5] Ocena umiejetnosci
zaprezentowania wynikéw
realizacji zadania

[SU4] Ocena umiejetnosci
korzystania z metod i narzedzi
[SU3] Ocena umiejetnosci
wykorzystania wiedzy uzyskanej
w ramach przedmiotu

[K7_WO02] Ma pogtebiona,
podbudowanag teoretycznie,
szczegbtowq wiedze w zakresie
wybranego dziatu nanotechnologii
oraz, w stopniu adekwatnym do
potrzeb, w zakresie pokrewnych
dziedzin nauki lub techniki.

Student ma pogtebiong wiedze o
metodach kwantowych
stosowanych podczas obliczen dla
zmiany struktury elektronowej
ukfadéw chemicznych budujacych
nanouktady jak réwniez o
mozliwosciach i ograniczeniach
takich metod.

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[SW2] Ocena wiedzy zawartej w
prezentaciji

[K7_WO05] Posiada pogtebiong
znajomos¢ metod
matematycznych, numerycznych i
symulacyjnych, klasycznych i
kwantowych, stosowanych przy
modelowaniu nanostruktur .

Student ma pogtebiong wiedze o:
deifiniccji operatoréw kwantowo-
mechanicznych we
wspotprzednych sferycznych,
macierzowej reprezentacji
operatoréw oraz o diagonalizciji i
ortgonalizacji, o normalizac;ji
funkgiji falowych,

jak réowniez o: bazach funkc;ji
Slatera i Gaussa, przyblizeniu
Hartree-Focka-Roothana,
orbitalach atomowych

i molekularnych, metodach Cl,
metodach perturbacyjnych,
metodach znajdowania i
charakteryzowania stanow
stacjonarnych.

[SW3] Ocena wiedzy zawartej w
opracowaniu tekstowym i
projektowym

[SW2] Ocena wiedzy zawartej w
prezentaciji

Tresci przedmiotu

zastosowaniu metod obliczeniowych kwantowych w przypadku rozwigzywania problemow zmiany struktury

elektronowej

w uktadach materiatow opartych o molekuty i krysztaty, aksjomaty mechaniki kwantowej i ich stosowanie,
powszechnie stosowane metody kwantowe oparte o obliczane funkcje falowej i gestosci elektronowej: HF,
Cl, MCSCF, MPn, CC, DFT, bazy funkcji.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Podstawowa wiedza z fizyki, matermatyki, chemii.

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektéw uczenia sie

Sposéb oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

laboratorium

51.0%

50.0%

egzamin

51.0%

50.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

1. Lucjan Piela, Idee Chemii Kwantowej, Wydawnictwo Naukowe PWN,

2. Frank Jensen, Introduction to Computational Chemistry,

Wydawnictwo Wiley, 2007,

3. C. J. Ballhausen, H. B. Gray, Molecular Orbital Theory,
Wydawnictwo W. A. Benjamin Inc. 1964,

Uzupetniajaca lista lektur

Yung-Kuo Lim, Problems and Solutions on Quantum Mechanics,
Wydawnictwo World Scientific, 2005,

Adresy eZasobdw

Podstawowe

https://enauczanie.pg.edu.pl/moodle/course/view.php?id=32861 -

materiaty prowadzacego.
Adresy na platformie eNauczanie:

Materials science. Quantum particle approach. 2023. - Moodle ID:

32861

https://enauczanie.pg.edu.pl/moodle/course/view.php?id=32861
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Przyktadowe zagadnienia/ 1. Oblicz zadane komutatory we wsp. kartzejanskich i wsp. sferycznych,

przyktadowe pytania/
realizowane zadania

2. Znormalizuj zadane funkcje falowe,
3. Zortogonalizuj zadane bazy funkgiji,
4. Oblicz energie elektronowe zadanych konfiguracji elektronowych,

5. Jakie orbitale atomowe i molekularne zostang wzigte pod uwage w przypadku obliczen zadanych stanéw
elektronowych czasteczek w danej multipletowosci?

6. Oblicz wspétczynniki rozwiniecia Cl dla czasteczki wodoru w zadanym stanie elektronowym.

Praktyki zawodowe Nie dotyczy
w ramach przedmiotu
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