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Tresci merytoryczne:

Oddziatywania miedzymolekularne (van der Waalsa). Dimer, monomery, energia oddziatywania
dimeru. Metody supermolekularne, supermolekularny Hartree-Fock, rachunek zaburzen
Mgllera-Plesseta, metoda sprzezonych klasterow. Metody perturbacyjne, rozwinigcie
polaryzacyjne, rachunek zaburzen o adaptowanej symetrii. Oddziatywania elektrostatyczne,
wymienne, indukcyjne, dyspersyjne, indukcyjno-wymienne, dyspersyjno-wymienne. Wigzanie
wodorowe. Rozwiniecie multipolowe. Oddziatywanie trwatych momentow multipolowych.
Polaryzowalnoéci statyczne i dynamiczne. Asymptotyczne oddziatywanie indukcyjne i
dyspersyjne, wspoétczynniki Cn. Trymery i wieksze klastry molekularne. Efekty nieaddytywne.
Supermolekularne i perturbacyjne metody obliczania efektéw nieaddytywnych. Oddziatywania
miedzymolekularne dla faz skondensowanych (ciecze, ciata state). Przyktady uktaddw
oddziatujgcych dyspersyjnie (dimer helu, argonu, benzenu), elektrostatycznie i indukcyjnie
(dimer wody).

Cele przedmiotu:

Przedstawienie podstaw teorii oddziatywan miedzymolekularnych, metod obliczania energii
oddziatywania, wad i zalet poszczegolnych podejsé, zastosowan do badan dimerdw, klastrow
molekularnych oraz faz skondensowanych.
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Efekty ksztalcenia:

Po ukonczeniu zaje¢ student powinien zna¢ podstawowe wtasnosci oddziatywan van der
Waalsa, zna¢ dwie podstawowe techniki modelowania tych oddziatywan (supermolekularng i
perturbacyjna), znacé fizyczng interpretacje poszczegélnych sktadowych energii oddziatywania,
znac podstawy teorii asymptotycznej, rozumie¢ réznice w oddziatywaniu uktadéw polarnych i
niepolarnych, znaé efekty nieaddytywne i ich znaczenie dla klastrow molekularnych i faz
skondensowanych.
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