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Tresci merytoryczne:

Podstawy teorii ciata statego: sie¢ odwrotna, twierdzenie Blocha, orbitale Blocha. Pasma
energetyczne. Periodyczna metoda Hartree-Focka oraz teoria funkcjonatow gestosci. Metody
wykorzystujace pseudopotencjaty. Metody uwzgledniajgce korelacje elektronowg. Energia
kohezji krysztatu. Drgania sieci. Fonony. Krysztaty kowalencyjne. 1zolatory, pétprzewodniki,
metale. Krysztaty jonowe. Stata Madelunga. Krysztaty molekularne. Modelowanie krysztatow
molekularnych przy uzyciu dynamiki molekularnej. Potencjaty miedzyczasteczkowe. Drgania
zerowe w krysztatach molekularnych. Oddziatywania van der Waalsa w krysztatach
molekularnych. Wigzania wodorowe. Sumowanie Ewalda oddziatywan elektrostatycznych.
Zjawiska powierzchniowe. Struktura elektronowa powierzchni. Oddziatywanie molekut

z powierzchniami. Adsorpcja fizyczna. Adsorpcja chemiczna. Kataliza heterogeniczna.

Cele przedmiotu:

Przedstawienie podstaw teorii ciata statego, wybranych metod modelowania krysztatow, roznic
pomiedzy wtasnosciami poszczegdlnych klas krysztatdw, omowienie zalet i wad poznanych
metod, zakresu zastosowania oraz kosztu numerycznego w poszczegoélnych zastosowaniach,
omowienie zjawisk powierzchniowych i oddziatywan matych czgsteczek z powierzchniami.
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Efekty ksztalcenia:

Po ukonczeniu zaje¢ student powinien zna¢ podstawowe metody stosowane do opisu uktadéw
periodycznych, powinien rozumie¢ réznice migdzy krysztatami kowalencyjnymi, jonowymi i
molekularnymi, powinien potrafi¢ wskazaé najlepsze metody do opisu poszczegblnych klas
krysztatow, rozumie¢ zjawiska wystepujace na powierzchniach, potrafi¢ rozrézni¢ adsorpcje
fizyczng od chemicznej i wskazaé wtasciwy sposéb opisu poszczegdblnych klas oddziatywan
molekut z powierzchniami.
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