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Kierunek studiow

Inzynieria materiatowa

Data rozpoczecia studiéw

pazdziernik 2025 r.

Rok akademicki realizacji
przedmiotu

2025/2026

Poziom ksztatcenia Il stopnia Grupa zaje¢ Grupa zaje¢ obowigzkowych z
zakresu kierunku studiow
Grupa zaje¢ powigzanych z
prowadzonymi badaniami
naukowymi w dziedzinie nauki
zwigzanej z kierunkiem - profil
ogdlnoakademicki

Forma studiéw stacjonarne Sposob realizacji na uczelni

Rok studiow 1 Jezyk wykfadowy polski

Semestr studiow 2 Liczba punktow ECTS 20

Profil ksztatcenia ogolnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie

Jednostka prowadzaca

Wydziaty Politechniki Gdanskiej -> Wydziat Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej -> Instytut
Nanotechnologii i Inzynierii Materiatowej -> Zaktad Fizyki Uktadow Nieuporzgdkowanych

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcow)

Odpowiedzialny za przedmiot

dr hab. Maciej Bobrowski

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

dr hab. Maciej Bobrowski

Formy zaje¢
i metody nauczania

Forma zaje¢ Wyktad

Cwiczenia  |Laboratorium | Projekt

Seminarium |RAZEM

Liczba godzin zaje¢ [15.0

0.0 15.0 0.0

0.0 30

W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0

Adres kursu na platformie eNauczanie: https://enauczanie.pg.edu.pl/2025/course/view.php?id=1349

Moodle ID: 1349 Modelowanie materiatdw metodami kwantowymi 2025/2026
https://enauczanie.pg.edu.pl/2025/course/view.php?id=1349

Dodatkowe informacje:

zajecia stacjonarne, wykfady + laboratoria. W przypadku wystgpienia stanu epidemiologicznego zajecia
mozna zorganizowac w trybie na odlegtos¢ (online).

Aktywno$¢ studenta
i liczba godzin pracy

Aktywnos¢ studenta |Udziat w zajeciach Udziat w Praca wlasna RAZEM
dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |30 3.0 17.0 50
studenta

Cel przedmiotu

Nauczenie: idei metod kwantowych opartych o funkcje falowe dla ukladéw od atomu wodoru (rozwigzania
dokfadne) do uktadow wieloatomowych, stosowania metod kwantowych dla molekut w dowolnych stanach
elektronowych, przewidywania i badania mechanizméw reakcji chemicznych, praktycznego zastosowania
metod kwantowych do probleméw z zakresu inzynierii materiatowej w konkretnych przyktadach
realizowanych w grupach ¢wiczeniowych indywidualnie ale z poréwnaniem wynikéw na koniec zajec.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[K7_UO01] potrafi pozyskiwac
informacje z literatury, baz danych
oraz innych, wiasciwie dobranych
zrodet, takze w jezyku angielskim;
potrafi integrowa¢ uzyskane
informacje, dokonywac ich
interpretacji, a takze wycigga¢
whnioski oraz formutowac i
uzasadniac opinie

Student potrafi poréwnac
uzyskiwane dane po obliczeniach
metodami kwantowymi z danymi
eksperymentalnymi i z danymi
uzyskanymi od innych studentéw
z tej samej grupy: opis reakcji na
podstawie obliczonych
mechanizmow reakgiji, obliczenie
podstawowych wtasciwosci i
poréwnanie ich z danymi
literaturowymi, np. powinowactwa
elektronowe, obsadzenia orbitali,
bariery kinetyczne reakcji, wptyw
struktury na reaktywnos¢ i
trwato$¢ molekut.

[SUZ2] Ocena umiejetnosci analizy
informaciji

[SU3] Ocena umiejetnosci
wykorzystania wiedzy uzyskanej
w ramach przedmiotu

[SU1] Ocena realizacji zadania

[K7_W02] zna techniki
doswiadczalne, obserwacyjne i
numeryczne oraz metody budowy
modeli matematycznych
wiasciwych dla inzynierii
materiatowej; potrafi samodzielnie
odtworzy¢ podstawowe
twierdzenia i prawa oraz ich
dowody

Student potrafi: wyprowadzi¢ na
kartce papieru energie catkowite
zadanych konfigurac;ji
elektronowych, wyprowadzic¢
réwnania macierzowe w metodzie
Ritza, normalizowaé¢ funkcje
falowe, uzasadni¢ stosowanie
wybranych baz funkcji, zbudowa¢
molekuty, zada¢ uktadom spin,
tadunek i prowadzi¢ obliczenia
zadanego mechanizmu reakcji
chemicznej, znajdowaé punkt
siodtowy procesu, analizowaé
procesy pod katem ich
wiasciwosci fizyko-chemicznych
(state szybkosci, energie, wptyw
struktury), uzywac
zaawansowanego programu
liczacego metodami kwantowymi,
analizowac strukture elektronowa.

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[SW2] Ocena wiedzy zawartej w
prezentaciji

[SW3] Ocena wiedzy zawartej w
opracowaniu tekstowym i
projektowym

[K7_KO01] rozumie potrzebe
uczenia sie przez cate zycie,
potrafi inspirowac i organizowac
proces uczenia sie innych osob.
ma $wiadomos$¢ wtasnych
ograniczen i wie, kiedy zwrdci¢ sie
do ekspertow, potrafi odpowiednio
okresli¢ priorytety stuzgce
realizacji okreslonego przez siebie
lub innych zadan

Student potrafi samodzielnie
zbudowaé modele
problematycznych uktadow
molekularnych i na ten podstawie
prowadzi¢ badania naukowe przy
pomocy metod kwantowych w
inzynierii materiatowej. Student
widzi, ze istnieje bezposredni
zwigzek pomiedzy zbudowanym i
zbadanym modelem procesu i
danymi eksperymentalnymi.

[SK1] Ocena umiejetnosci pracy
w grupie

[SK2] Ocena postepow pracy
[SK3] Ocena umiejetnosci
organizacji pracy

[SK4] Ocena umiejetnosci
komunikacji, w tym poprawnosci
jezykowej

[SK5] Ocena umiejetnosci
rozwigzywania probleméw
wystepujgcych w praktyce

[K7_UO07] potrafi planowac i
organizowac prace indywidualna
oraz w zespotach

Student potrafi zaplanowac¢
przebieg obliczen zadanych przez
prowadzgcego zadan
obliczeniowych z zakresu
inzynierii materiatowej przy
wykorzystaniu serwera
obliczeniowego: zbudowac
geometrie molekut, zadac spiny i
tadunki, zbudowac pliki wejsciowe,
przeprowadzi¢ obliczenia,
przerzuca¢ dane pomiedzy
komputerem PC i serwerem
obliczeniowym, zanalizowa¢
graficznie uzyskane wyniki i
poréwnac je z wynikami
uzyskanymi przez innych
studentow.

[SU4] Ocena umiejetnosci
korzystania z metod i narzedzi
[SU2] Ocena umiejgtnosci analizy
informaciji

[SU3] Ocena umiejetnosci
wykorzystania wiedzy uzyskanej
w ramach przedmiotu
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Tresci przedmiotu

Ponizej podzielono na godziny wykfadéw (15 tygodni). Dla laboratoriéw dane sg nizej.

1--2. Przyktady zastosowania metod kwantowych w realizacji projektéw badawczych skupionych na:
poszukiwaniu i charakteryzowaniu nowych, ztozonych materiatéw do zastosowan w elektrochemii, optyce,
energetyce, elektronice.

3--6. Rozwigzania r. Schrodingera dla rotatora sztywnego i atomu wodoru: harmoniki sferyczne, orbitale
atomowe, wartosci wlasne, wtasciwosci,

7--11. Metody wariacyjne: parametry nieliniowe i liniowe, rownania macierzowe.

12--14. Uktady wieloelektronowe: wyznacznik Slatera, metoda Hartree-Focka, algorytm SCF,

15. Metody mieszania konfiguracji i bazy funkcji. Kiedy musimy ucieka¢ sie do doktadniejszych metod.

Dla laboratoriow (15 tygodni):

1. System operacyjny, konta studenckie na komputerach, taczenie sieciowe pomiedzy komputerami,
faczenie z zewnatrz, konfiguracja powtoki, dostep do oprogramowania specjalistycznego.

2. Uktady wspotrzednych, dane z wyobrazni i programy wprowadzajgce wspotrzedne automatycznie.

3. Obliczenia kwantowe na zadanych przyktadach.

4. Oméwienie zadan dla catej grupy i przydzielenie kazdej osobie oddzielnego problemu.

5--15. Indywidualna praca kazdego studenta nad swoim zadanym zagadnieniem.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Podstawowa wiedza z: fizyki, metod kwantowych, chemii, matematyki, obstugi komputera pod systemem
Linuks.

Sposoby i kryteria

Sposob oceniania (sktadowe) Prég zaliczeniowy Sktadowa oceny koncowe;j

oceni,ania osia_gan.ych zaliczenie z wyktadu. 51.0% 50.0%
efektow uczenia si¢ sprawozdanie z laboratorium. 51.0% 50.0%
Zalecana lista lektur Podstawowa lista lektur 1. Lucjan Piela, Idee Chemii Kwantowej, wydawnictwo PWN,

2. Frank Jensen, Introduction to Computational Chemistry, Wileys.

Uzupetniajaca lista lektur C.J. Ballhausen, H. B. Gray, Molecular Orbital Theory, W. A.
BENJAMIN, INC., 1965

2. W. Kotos, Chemia Kwantowa, PWN, Warszawa 1978,

Adresy eZasobow

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

1. Narysuj wykres energii w funkcji odlegtosci miedzyatomowych dla reakcji dysocjacji czgsteczki wody w
dwa rodniki: OH oraz H.
Zaznacz spiny i charakterystyczne punkty, w szczegdlnosci te, ktére odpowiadajg minimom lokalnym.

2. Wymien punkty charakterystyczne na krzywej energii reakcji, w ktdrej nie zmienia sie catkowity spin przed

i po reakgiji.
Opisz czym charakteryzuja sie te punkty.

3. Znormalizuj funkcje e™-c*x}

4. Oblicz energie elektronowg i catkowitg zadanej konfiguracji czasteczki wodoru.

5. Oblicz energie elektronowg zadanej konfiguracji uktadu 5 elektronéw. Narysuj nastepnie konfiguracje
elektronowg

takiego stanu po redukgji jednym dodatkowym elektronem i rowniez oblicz jego energie elektronowa.

6. Wyprowadz ukfad réwnan wiekowych w metodzie Ritza dla zbioru 3 orbitali molekularnych {fi1, fi2, fi3},
z ktorych kazdy jest znormalizowany, zas caty zbiér nie jest ortogonalny.
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Praktyki zawodowe Nie dotyczy
w ramach przedmiotu

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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