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Karta przedmiotu

Nazwa i kod przedmiotu

Modelowanie zjawisk fizycznych, PG_00031936

Kierunek studiow

Fizyka Techniczna

Data rozpoczecia studiow  |luty 2027r. Rok akademicki realizacji 2027/2028
przedmiotu

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 angielski

Semestr studiow 2 Liczba punktow ECTS 3.0

Profil ksztatcenia ogolnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie

Jednostka prowadzaca

Wydziaty Politechniki Gdanskiej -> Wydziat Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej -> Katedra Fizyki

Teoretycznej i Informatyki Kwant.

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcow)

Odpowiedzialny za przedmiot

prof. dr hab. Julien Guthmuller

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

Formy zaje¢ Forma zajec Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium |RAZEM
Liczba godzin zaje¢ |15.0 0.0 30.0 0.0 0.0 45
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0
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 |45 5.0 25.0 75
studenta

Cel przedmiotu

Wprowadzenie studentéw w tematyke podstaw metod teoretycznych i obliczeniowych stuzacych do
przeprowadzania kwantowych symulacji uktadéw molekularnych. Studenci poznajg metody chemii
kwantowej i zastosujg je do badania czgsteczek dwu- i wieloatomowych. Studenci nauczg sie analizowaé
rezultaty obliczen i ocenia¢ ich doktadno$c¢ przez poréwnanie z wynikami doswiadczalnymi.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[K7_WO04] posiada pogtebiong
znajomos¢ metod
matematycznych, numerycznych i
symulacyjnych stosowanych przy
opisie i modelowaniu zjawisk
fizycznych.

Studenci poznajg teorie,
aproksymacije i algorytmy
niezbedne do symulacji zjawisk
atomowych i molekularnych.

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[K7_UO03] potrafi prowadzic¢
zaawansowang prace
laboratoryjng z zakresu fizyki i
nauk pokrewnych, dobierajgc i
przystosowujgc wtasciwe metody i
narzedzia oraz krytycznie
analizujgc i oceniajgc istniejgce
rozwigzania techniczne.

Studenci nauczg sie rozwigzywac
problemy, pracowaé w grupach i
realizowac projekty laboratoryjne.

[SU1] Ocena realizacji zadania

[K7_UO05] potrafi samodzielnie lub
w zespole, w tym jako jego lider,
planowac i przeprowadzaé
zaawansowane obliczenia
teoretyczne, badania
eksperymentalne i symulacje
komputerowe w celu rozwigzania
ztozonych i nietypowych
probleméw naukowych i
inzynierskich, krytycznie
analizowac ich wyniki, wycigga¢
whnioski i formutowac
umotywowane opinie.

Studenci zapoznaja sie z
wykorzystaniem programéw
komputerowych do opisu
wiasciwosci molekularnych.
Studenci nauczg sie analizowaé
rezultaty obliczen i ocenia¢ ich
doktadnos$c¢ przez poréwnanie z
wynikami doswiadczalnymi.

[SU4] Ocena umiejetnosci
korzystania z metod i narzedzi
[SUZ2] Ocena umiejetnosci analizy
informaciji

[SU1] Ocena realizacji zadania

[K7_U02] potrafi programowaé w
wybranym jezyku na poziomie
zaawansowanym oraz stosowac
pakiety oprogramowania
specjalistycznego.

Studenci nauczg sie, jak dobiera¢
odpowiednie parametry fizyczne
do obliczen kwantowych oraz jak
przygotowywac pliki wejsciowe w
odpowiednim formacie.

Naucza sie rowniez korzystac z
graficznych narzedzi
wizualizacyjnych do
przygotowywania danych
wejsciowych i analizy wynikow.

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

Tresci przedmiotu

Tresci przedmiotu - wyktad

- Przyblizenie Borna-Oppenheimera i definicja powierzchni energii potencjalnej. Obliczenia krzywych energii
potencjalnej, momentéw dipolowych i dtugosci wigzan czgsteczek dwuatomowych.

- Metoda Hartree-Focka i rownania Roothaana. Optymalizacja geometrii czgsteczek i orbitali atomowych.
Obliczenia energii jonizacji i powinowactwa elektronowego.

- Metody wychodzace poza przyblizenie Hartree-Focka. Bazy orbitali atomowych. Doktadne obliczenia
energii jonizacji metoda sprzezonych klasteréw (CC). Okreslenie zbieznosci bazy orbitali atomowych.

- Energie oscylacyjne w przyblizeniu oscylatora harmonicznego. Obliczenia czestotliwosci drgan wiasnych,
modow normalnych, widm podczerwieni i widm Ramana czasteczek wieloatomowych.

- Teoria funkcjonatéw gestosci i zalezna od czasu teoria funkcjonatéw gestosci. Obliczenia stanéw
wzbudzonych, widm absorpcji i fluorescencji. Wptyw rozpuszczalnika.

Tresci przedmiotu - laboratoria

Projekt 1: Optymalizacja geometrii czgsteczek i orbitali atomowych. Obliczenia energii jonizacji i

powinowactwa elektronowego.

Projekt 2: Obliczenia czestotliwosci drgan wiasnych, modéw normalnych, widm podczerwieni i widm
Ramana czgsteczek wieloatomowych.

Projekt 3: Obliczenia stanéw wzbudzonych, widm absorpciji i fluorescencji. Wptyw rozpuszczalnika.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Brak

Sposoby i kryteria

Sposéb oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

Ocenilania Osia_gan.ych Kolokwium zaliczeniowe 50.0% 40.0%
efektow uczenia sie Zaliczenie laboratorium 50.0% 60.0%
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Zalecana lista lektur Podstawowa lista lektur

Piela L., Idee chemii kwantowej, PWN 2005

Jensen F., Introduction to Computational Chemistry, John Wiley &
Sons Ltd. 2011

Szabo A. and Ostlund N. S., Modern Quantum Chemistry, Dover
Publications, Inc.

https://orcaforum.cec.mpg.de/

Uzupetniajgca lista lektur

brak

Adresy eZasobdw

Przyktadowe zagadnienia/ [brak
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Zajecia praktyczne Nie dotyczy
w ramach przedmiotu

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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