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Karta przedmiotu
 
 
Nazwa i kod przedmiotu CHEMIA TEORETYCZNA I, C:32323CH01

Kierunek studiów Chemia

Data rozpoczęcia studiów październik 2012 r. Rok akademicki realizacji 
przedmiotu

2014/2015

Poziom kształcenia I stopnia - inżynierskie Grupa zajęć
Forma studiów stacjonarne Sposób realizacji na uczelni

Rok studiów 3 Język wykładowy polski

Semestr studiów 5 Liczba punktów ECTS 3.0

Profil kształcenia ogólnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie

Jednostka prowadząca Wydział Chemiczny -> Katedra Chemii Nieorganicznej

Imię i nazwisko 
wykładowcy (wykładowców)

Odpowiedzialny za przedmiot dr hab. inż. Aleksander Herman
Prowadzący zajęcia z przedmiotu dr hab. inż. Aleksander Herman

Formy zajęć 
 i metody nauczania

Forma zajęć Wykład Ćwiczenia Laboratorium Projekt Seminarium RAZEM
Liczba godzin zajęć 15.0 0.0 30.0 0.0 0.0 45
W tym liczba godzin zajęć na odległość: 0.0

Aktywność studenta 
 i liczba godzin pracy

Aktywność studenta Udział w zajęciach 
dydaktycznych, objętych 
planem studiów

Udział w 
konsultacjach

Praca własna 
studenta

RAZEM

Liczba godzin pracy 
studenta

45 2.0 28.0 75

Cel przedmiotu Celem przedmiotu jest zapoznanie studentów chemii z podstawami teorii tego przedmiotu zastosowanymi 
głównie do teorii atomów wieloelektronowych,
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Efekty uczenia się 
przedmiotu

Efekt kierunkowy Efekt z przedmiotu Sposób weryfikacji i oceny efektu
[K_U11] potrafi zaprojektować 
eksperyment niezbędny do 
potwierdzenia danej hipotezy oraz 
widzi szerszy, często 
pozatechniczny, kontekst 
analizowanych zjawisk

Student potrafi konfrontować 
wyniki teorii z eksperymentem.

[SU2] Ocena umiejętności analizy 
informacji

[K_W06] ma podstawową wiedzę 
o trendach w obszarze chemii 
teoretycznej, obejmującą 
elementy termodynamiki 
statystycznej i chemii kwantowej 
niezbędną do przewidywania 
struktury geometrycznej za 
pomocą narzędzi mechaniki 
molekularnej

Student definiuje i potrafi 
zastosować podstawowe 
założenia leżące u podstaw 
termodynamiki statystycznej i 
mechaniki kwantowej w zakresie 
ich chemicznych zastosowań.
Student samodzielnie analizuje 
kwantowo-mechaniczne problemy 
jednoelektronowe i potrafi 
jakościowo dyskutować ich 
zastosowania w chemii.
Student potrafi samodzielnie 
badać metodami teoretycznymi 
budowę elektronową atomów oraz 
wynikające z niej właściwości 
fizyczne i chemiczne. 
Student jest przygotowany do 
kontynuowania nauki metod 
teoretycznych w chemii na kursie 
Chemia Teoretyczna II.

[SW1] Ocena wiedzy 
faktograficznej

[K_ U01] potrafi pozyskiwać 
informacje z literatury, baz danych 
i innych źródeł, potrafi integrować 
uzyskane informacje, dokonywać 
ich interpretacji, krytycznej oceny, 
a także wyciągać wnioski oraz 
formułować i uzasadniać opinie

W każdym z siedmiu ćwiczeń 
laboratoryjnych zadaniem 
studenta jest porównanie wyników 
własnych obliczeń z danymi 
literaturowymi.

[SU1] Ocena realizacji zadania
[SU4] Ocena umiejętności 
korzystania z metod i narzędzi

[K_U12] potrafi rozpoznać 
niebezpieczeństwo, 
przeciwdziałać mu i pracować z 
odczynnikami chemicznymi oraz 
podstawową aparaturą techniczną 
zgodnie z zasadami BHiP

Nie dotyczy. [SK2] Ocena postępów pracy

 Student definiuje i potrafi 
zastosować podstawowe 
założenia leżące u podstaw 
termodynamiki statystycznej i 
mechaniki kwantowej w zakresie 
ich chemicznych zastosowań.
Student samodzielnie analizuje 
kwantowo-mechaniczne problemy 
jednoelektronowe i potrafi 
jakościowo dyskutować ich 
zastosowania w chemii.
Student potrafi samodzielnie 
badać metodami teoretycznymi 
budowę elektronową atomów oraz 
wynikające z niej właściwości 
fizyczne i chemiczne. 
Student jest przygotowany do 
kontynuowania nauki metod 
teoretycznych w chemii na kursie 
Chemia Teoretyczna II.

 Student definiuje i potrafi 
zastosować podstawowe 
założenia leżące u podstaw 
termodynamiki statystycznej i 
mechaniki kwantowej w zakresie 
ich chemicznych zastosowań.
Student samodzielnie analizuje 
kwantowo-mechaniczne problemy 
jednoelektronowe i potrafi 
jakościowo dyskutować ich 
zastosowania w chemii.
Student potrafi samodzielnie 
badać metodami teoretycznymi 
budowę elektronową atomów oraz 
wynikające z niej właściwości 
fizyczne i chemiczne. 
Student jest przygotowany do 
kontynuowania nauki metod 
teoretycznych w chemii na kursie 
Chemia Teoretyczna II.
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Treści przedmiotu Głównym celem przedmiotu jest opanowanie przez studentów sposobów posługiwania się elementarnymi 
metodami fizyki chemicznej. W szczególności student powinien opanować podstawy termodynamiki 
statystycznej i chemii kwantowej w takim stopniu aby mógł ze zrozumieniem korzystać z literatury oraz być 
przygotowany do podjęcia studiów drugiego stopnia.

Wymagania wstępne 
i dodatkowe

Student musi mieć opanowane następujace przedmioty na poziomie licencjatu: matematyka, fizyka, chemia 
ogólna, chemia fizyczna.

Sposoby i kryteria 
oceniania osiąganych 
efektów uczenia się

Sposób oceniania (składowe) Próg zaliczeniowy Składowa oceny końcowej
Egzamin pisemny 60.0% 50.0%
Ćwiczenia praktyczne 60.0% 50.0%

Zalecana lista lektur Podstawowa lista lektur 1) David O. Hayward, "Mechanika kwantowa dla chemików", PWN 
Warszawa 2007. 2) Roman F. Nalewajski, "Podstawy i metody chemii 
kwantowej", PWN Warszawa 2001. 3) Włodzimierz Kołos, Joanna 
Sadlej, "Atom i cząsteczka", WNT Warszawa 1998.

Uzupełniająca lista lektur 1) Frank Herman, Sherwood Skillman, "Atomic Structure Calculations", 
Prentice-Hall, Inc. Englewood Clifs New Jersey 1963. 2) A. Herman, 
"Empirically adjusted and consistent set of EHT valence orbital 
parameters for all elements of the periodic table", Modelling and 
Simulation in Material Science and Engineering, 12, 21-32 2004. 3) A 
Herman, "Towards a universal embedded-atom method: empirically 
adjusted and consistent set of atomic densities for all elements of the 
periodic table", International Journal of Nanotechnology, Vol. 2, No.3, 
2005. 4) A. Herman, "Toward a Universal Embedded-atom Method: II. 
A Set of Transferable Density and Dimmer Referenced Embedding 
Energy Functions for All Elements of The Periodic Table as Tool for 
Removing Two Gauge Degrees of Freedom in EAM Potentials", 
Journal of Computational and Theoretical Nanoscience, Vol. 5, 666-670 
2008. 5) D. J. Heisterberg, FDA Version 0.10, Department of 
Chemistry, The Ohio State University djh@osc.edu or heisterberg.
1@osu.edu

Adresy eZasobów Adresy na platformie eNauczanie:

Przykładowe zagadnienia/ 
przykładowe pytania/ 
realizowane zadania
Praktyki zawodowe 
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczęci ani podpisu.


