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Nazwa i kod przedmiotu

Metody teoretyczne projektowania materiatow, PG_00071147

Kierunek studiow

Fizyka Techniczna, Matematyka, Nanotechnologia, Nanotechnologia (studia w jez. angielskim)

Data rozpoczecia studiéw  |pazdziernik 2024 r. Rok akademicki realizacji 2025/2026
przedmiotu
Poziom ksztatcenia Il stopnia Grupa zaje¢ Grupa zaje¢ fakultatywnych
Forma studiéw stacjonarne Sposob realizacji na uczelni
Rok studiow 2 Jezyk wyktadowy polski
Semestr studiow 4 Liczba punktow ECTS 1.0
Profil ksztatcenia ogdlnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie

Jednostka prowadzaca

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

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcow)

Odpowiedzialny za przedmiot dr hab. Maciej Bobrowski

Prowadzacy zajecia z przedmiotu | dr hab. Maciej Bobrowski

Formy zajeé

Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium [RAZEM

Liczba godzin zaje¢ |15.0 0.0 0.0 0.0 0.0 15

W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0

Adres kursu na platformie eNauczanie: https://enauczanie.pg.edu.pl/2025/course/view.php?id=3646

Moodle ID: 3646 Metody teoretyczne projektowania materiatow 2026
https://enauczanie.pg.edu.pl/2025/course/view.php?id=3646

Dodatkowe informacje:

Wyktad. Stacjonarnie. Jesli zajdzie potrzeba -- zajecia online.

Aktywnos¢ studenta
i liczba godzin pracy

Aktywnos¢ studenta |Udziat w zajeciach Udziat w Praca wlasna RAZEM
dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |15 2.0 8.0 25
studenta

Cel przedmiotu

Przedstawienie réznorodnosci i czesto niezastepowalnosci metod teoretycznych
przy projektowaniu nowych materiatéw funkcjonalnych. Przedstawienie
licznych przyktadéw zastosowania do projektowania materiatow

polimerowych, elektrochemicznych, opartych o ciecze, gazy i ciato state,
rowniez w kontekscie realizowanych projektow europejskich (z udziatem
przedsiebiorcow przemystowych). Przedstawienie ogolnych zasad fizycznych i
matematycznych stosowanych metod obliczeniowych: klasycznych,
kwantowych, hybrydowych. Ogélne réznice pomiedzy metodami, bardziej
szczegOlne algorytmy i problemy obliczeniowe w réznych metodach. Gtéwne’
zasady stosowalnosci danych klas metod w ogélnych rodzajach przypadkéw, z
przyktadami. Oprogramowanie. W miare mozliwosci przedstawienie ,,na

zywo prowadzenia obliczen, wynikéw, analizy wynikow.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[K7_K101] uznaje znaczenie
wiedzy zwigzanej ze studiowanym
kierunkiem w rozwigzywaniu
problemoéw poznawczych i
praktycznych, krytycznie oceniajgc
pozyskiwane informacje

Student orientuje sie w
dostepnych metodach
obliczeniowych i potrafi wybra¢
odpowiednie z nich w celu
badania danych procesow w
przypadku uktadow o okreslone;j
ztozonosci.

[SK5] Ocena umiejetnosci
rozwigzywania problemow
wystepujacych w praktyce

[K7_W101] identyfikuje w
pogtebionym stopniu kluczowe
obiekty i zjawiska zwigzane ze
studiowanym kierunkiem oraz
opisujgce je teorie i mozliwe do
zastosowania metody analityczne
i projektowe

Student potrafi zdefiniowacé
modele teoretyczne, nad ktérymi
w nastepnym kroku pracuje
stosujgc metody teoretyczne i
uzyskuje systematyczny i
poréwnywalny zbiér danych
analitycznych.

[SW2] Ocena wiedzy zawartej w
prezentaciji

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[K7_U101] formutuje ztozone
problemy badawcze i dobiera
wiasciwe metody uzyskujgc
innowacyjne rozwigzania,
wspotpracujac z innymi osobami,
zaréwno w roli lidera jak i cztonka
zespotu

Student potrafi zdefiniowacé
ztozone zagadnienie badawcze,
np. z elektrochemii, w kontekscie

uzyskania lepszego materiatu, np.

lepszego ogniwa
elektrochemicznego, poprzez
znalezienie czynnikow
wptywajgcych bezposrednio na
wydajnos¢ ogniwa i nastepnie na
szukaniu lepszej struktury
materiatu w celu poprawienia
wiasciwosci tego ogniwa.

[SU2] Ocena umiejetnosci analizy
informaciji

[SU3] Ocena umiejetnosci
wykorzystania wiedzy uzyskanej
w ramach przedmiotu

[SU4] Ocena umiejetnosci
korzystania z metod i narzedzi
[SU1] Ocena realizacji zadania

Tresci przedmiotu

Tredci przedmiotu - wyktad

1. Organizacja, oméwienie przedmiotu i zagadnien, zasady zaliczen. Literatura.
Propozycje realizacji wtasnych zagadnien z zastosowaniem metod
teoretycznych, rowniez na poziomie prac magisterskich. Przedstawienie
ztozonosci zagadnien teoretycznych.

2. Przyktad pierwszy zastosowania metod teoretycznych: reakcje chemiczne,
polimery wytwarzane w technologii CVD, funkcjonalizacja polimerow w
trakcie CVD, zastosowanie w ciektych soczewkach.

3. Przyktad drugi zastosowania metod teoretycznych: réznorodnos¢ struktur
przestrzennych i struktury elektronowej w przypadku tlenkéw metali od
molekut stechiometrycznie najmniejszych do molekut nanometrycznych.
Odniesienie do ferrofluidéw opartych o ciecze jonowe, stosowanych w
uktadach termoelektrycznych.

4. Metody klasyczne pola sitowego: sktadowe energii, parametryzacja pol
sitowych, coarse graining, zalety i ograniczenia.

5-6. Metody kwantowe: aksjomaty mechaniki kwantowe;j (funkcja falowa,
operatory, réwnanie Schrodingera, spin).

7. Metody kwantowe: od modelu rotatora sztywnego do harmonik sferycznych.
8. Metody kwantowe: od model atomu wodoru do orbitali atomowych.

9-10. Metody kwantowe: metody wariacyjne liniowe i nieliniowe (w tym
metoda HFR), algortym SCF.

11. Uktad 3-elektrondw: petne obliczenie do uzyskania wyrazenia na energie
dowolnej konfiguracji elektronowej.

12. Czagsteczka wodoru: konfiguracje, spin i petne wyprowadzenia na energie
dla wszystkich konfiguraciji.

13. Metody wielokonfiguracyjne: ztozono$¢, réznorodno$¢ metod, jakosé,
przyktady.

14. Metody perturbacyjne: wyprowadzenie wzoréw, poprawki.

15. Wybrane uktady: obliczenia, orbitale molekularne, wtasciwosci molekut,
praktyczne wskazowki.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Podstawy chemii, fizyki i matematyki.

Sposoby i kryteria

Sposéb oceniania (sktadowe) Prog zaliczeniowy Sktadowa oceny koncowej

oceniania osigganych zaliczenie na koniec zajec. 51.0% 100.0%
efektow uczenia sie
Zalecana lista lektur Podstawowa lista lektur 1. Lucjan Piela, Idee Chemii Kwantowej, Warszawa, wydanie 2,

2011, PWN,
2. Frank Jensen, Introduction to Computational Chemistry, 3rd
Edition ISBN: 978-1-118-82599-0

Wiodzimierz Kotos, Chemia Kwantowa, PWN, Warszawa, 1978.
materiaty prowadzgcego: wyprowadzenia, wyktady, przyktadowe
dane wejsciowe i wyjsciowe w formacie pdf.

Uzupetniajaca lista lektur

N =

Adresy eZasobdw
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Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Jak wyglada profil reakcji chemicznej bez zmiany spinu i ze zmiang
spinu w czasie procesu?

Znormalizuj zadang wzorem funkcje falowa.

Napisz konfiguracje elektronowe zadanych rodnikéw/jonéw danych
atomow.

Napisz wyznacznik Slatera dla zadanych konfiguracji czgsteczki
wodoru.

Narysuj diagram energetyczny zadanej molekuty dwuatomowe;.

Przedstaw wzor na energie elektronowg dla dwdch zadanych konfiguracji
elektronowych dwdch izomeréw molekuty.

Napisz algorytm SCF.

Kiedy potrzebne sa metody relatywistyczne? Wytlumacz, dlaczego
elektrony relatywistyczne wptywajg na zachowanie elektronow
walencyjnych.

Jak mozna poprawic¢ elastycznos¢ polimeru i jak to zbada¢ metodami
teoretycznymi (klasycznymi i kwantowymi).

Jak mozna znalez¢ sposéb funkcjonalizacji chemicznej danego ukfadu,
w tym jak mozna znalez¢ czynniki strukturalne odpowiedzialne za
funkcjonalizacje.

Zajecia praktyczne
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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