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Cel przedmiotu

Celem przedmiotu jest pogtebienie wiedzy i umiejetnosci studentéw w zakresie zaawansowanych metod
matematycznych stosowanych w chemii i dziedzinach pokrewnych, ze szczegdlnym uwzglednieniem
algebry liniowej, analizy wektorowej, teorii szeregdw i transformaty Fouriera, probabilistyki i metod

numerycznych.

Efekty uczenia sie
przedmiotu
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Tresci przedmiotu

Tresci przedmiotu - wykfad

Wyktad:

1. Algebra liniowa (operacje na wektorach i macierzach, aksjomatyczna definicja iloczynu skalarnego,
ukfady réwnan liniowych, regresja wielokrotna, cztery fundamentalne podprzestrzenie, bazy
ortogonalne i i macierze ortogonalne (unitarne), zagadnienie wtasne, diagonalizacja, wtasnosci
macierzy symetrycznych (hermitowskich), transformacja przez podobienstwo, rozktad spektralny
macierzy, macierze dodatnio okreslone, rozktad na wartosci osobliwe, wprowadzenie do metody LCAO-
MO, metoda Hueckela, analiza drgan normalnych, analiza gtéwnych sktadowych)

2. Analiza wektorowa (krzywe i powierzchnie zadane parametrycznie, wektory styczne i normalne do
krzywych i powierzchni, dtugo$c¢ tuku, rozniczka i pochodna zupetna, gradient i operator gradientu,
metoda mnoznikow Lagrange'a, pochodna kierunkowa, pola skalarne i wektorowe, catkowanie --
zamiana zmiennych, Jakobian, catki krzywoliniowe i powierzchniowe, wtasnosci pél gradientowych,
rotacja pola wektorowego, strumien pola wektorowego, twierdzenie Stokesa i twierdzenie Greena,
dywergencja pola wektorowego, réwnanie ciaggtosci, twierdzenie Gaussa-Ostrogradskiego, laplasjan,
réwnanie dyfuzji, rbwnania Poissona i Laplace'a, réwnanie Poissona-Boltzmanna, tozsamosci
wektorowe)

3. Analiza Fourierowska: elementy teorii Sturma Liouville'a, rozwijanie funkcji w szereg w ortogonalne;j
bazie funkcyjnej, wielomiany ortogonalne, szeregi Fouriera i ich zbiezno$¢, baza Fourierowska,
zespolona posta¢ szeregu Fouriera, szeregi Fouriera funkcji parzystych, nieparzystych i kawatkami
ciggtych, réwnosc¢ Parsevala, rézniczkowanie i catkowanie szeregéw Fouriera, transformata Fouriera i
jej wiasnosci, odwrotna transformata Fouriera, delta-funkcja Diraca, zastosowanie transformaty
Fouriera w spektroskopii i krystalografii, dyskretna transformata Fouriera, szybka transformata
Fouriera, twierdzenie o splocie i jego zastosowania, twierdzenie Nyquista-Shannona o prébkowaniu

4. Elementy teorii proceséw stochastycznych (gesto$¢ prawdopodobienstwa i dystrybuanta, procesy
stochastyczne i ich wtasnosci, stacjonarnos$¢ procesu stochastycznego, autokorelacja, biaty szum,
metody Monte Carlo, réwnanie Langevina i dynamika Brownowska, elementy teorii proceséw
Markowa, macierze Markowa i ich rozktad spektralny, modele Markowowskie w kinetyce chemicznej i
biologii, rownania Fokkera-Plancka i Smoluchowskiego)

Cwiczenia:

1. Wprowadzenie do programowania w Octave (zmienne, instrukcje sterujgce, funkcje, reprezentacje
macierzy i operacje na nich)

2. Podejscie numeryczne do rozwigzywania réwnan rézniczkowych i modelowania procesow
Markova; proste modele opisujgce: kinetyke bistabilnych reakcji wielosubstratowych, termodynamike
dimeryzacji, kooperatywnos$¢ na poziomie molekularnym

3. Zagadnienie wtasne: podstawy analizy gtéwnych sktadowych i teorii Huckla, kwantowochemiczne
podstawy pojecia aromatycznosci, podstawy teorii przejs¢ elektronowych, wptyw heteroatoméw na
energie orbitalne

4. Zagadnienie wiasne: analiza modéw normalnych w kontekscie spektroskopii IR, podejscie numeryczne
do przewidywania widm w podczerwieni

5. Elementy analizy wektorowej w numerycznym podejsciu do probleméw optymalizacyjnych
(minimalizacja funkcji wielu zmiennych), optymalizacja struktury klastréw atomowych,

6. Wybrane zagadnienia w analizie Fourierowskiej, zastosowanie szybkiej transformaty Fouriera do
analizy sygnatéw czasowych na przyktadzie danych FID ze spektroskopii NMR, transformata Fouriera
obrazéw graficznych

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Podstawowa znajomo$¢ rachunku rézniczkowego i catkowego oraz algebry liniowe;j.

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Zalecana lista lektur

Sposéb oceniania (sktadowe) Prog zaliczeniowy Sktadowa oceny koncowej
Cwiczenia 50.0% 70.0%
Wyktad 50.0% 30.0%
Podstawowa lista lektur 1. Donald A. McQuarrie "Matematyka dla przyrodnikéw i inzynierow"
2. Erich Steiner "Matematyka dla chemikéw"
3. Henry Margenau "Matematyka w fizyce i w chemii"
4. Zbigniew Skoczylas, "Elementy analizy wektorowej: teoria,
przykiady, zadania"
Uzupetniajaca lista lektur 1. Gilbert Strang "LInear Algebra and Its Applications”, 4th ed.
2. George B. Arfken, Hans J. Weber "Mathematics for Physicists", 7th
ed.
Adresy eZasobdw
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Przyktadowe zagadnienia/ Przyktadowe zadania do rozwigznia w srodowisku MATLAB/Octave:
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

1. Stworz funkcje z(v), ktora dla wektora wspotrzednych v = [x y] zwréci warto$¢ wybranej funkcji z = f(x,y),
np. z = x2 + 4y2 W oparciu o nig stwérz funkcje grad(v), ktéra przyjmujac wspoétrzedne v = [x y] zwroci
znormalizowany gradient grad(v) = [gx gy]. Nastepnie napisz skrypt, ktory (1) wczyta punkt startowy P,
(2) obliczy gradient funkcji w danym punkcie, (3) przemiesci punkt P o zadany krok w kierunku
przeciwnym do gradientu, (4) obliczy zmiane warto$ci funkcji z = f(x,y), (5) powtorzy procedury 2-4 tak
dfugo, az wartosc funkcji przestanie malec.

2. Wykorzystaj funkcje toeplitz(), by stworzyé macierz tréjdiagonalng opisujgca heksatrien w teorii Hiickla.
Oblicz energie elektronowg sprzezonego uktadu 1. Powtérz catg procedure, modyfikujgc nieznacznie
macierz tak, by opisywata czgsteczke benzenu. Poréwnaj wyniki i skomentuj je.

Zajecia praktyczne Nie dotyczy
w ramach przedmiotu

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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