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Tresci merytoryczne:

Przestanki doswiadczalne mechaniki kwantowej: promieniowanie ciata doskonale czarnego,
zjawisko fotoelektryczne, zjawisko Comptona. Dualizm korpuskularno-falowy. Hipoteza de
Broglie. Fale materii. Zasada nieoznaczono$ci Heisenberga, wielkosci sprzezone: ped -
potozenie, energia - czas. Teoria Bohra budowy atomu wodoru. Aksjomatyczna konstrukcja
mechaniki kwantowej. Postulaty. Pierwszy postulat mechaniki kwantowej: funkcja falowa,
porzadnosé, normalizacja. Drugi postulat mechaniki kwantowej: operatory
kwantowo-mechaniczne. Liniowos¢ i hermitowskos¢. Przyktady operatoréw
kwantowomechanicznych. Trzeci postulat mechaniki kwantowej: rownanie Schroedingera
zalezne od czasu. Stany stacjonarne. Zaleznosc od czasu funkgcji falowej w stanach
stacjonarnych. Réwnanie Schroedingera nie zawierajace czasu. Czwarty postulat mechaniki
kwantowej: rownanie wiasne operatora, wartosci wiasne i funkcje wtasne, ortogonalnosc¢ funkgiji
wiasnych operatora hermitowskiego, rzeczywiste wartosci wtasne. Rozwijanie funkcji falowej na
uktad zupetny funkcji wtasnych. Notacja Diraca. Réwnanie Schroedingera dla czagstki
swobodnej. Funkcje wtasne. Réwnanie Schroedingera dla czgstki w pudle potencjatu. Wartosci i
funkcje wiasne. Kwantowanie wartosci wtasnych. Rozktad poziomow energii translacyjnej.
Roéwnanie Schroedingera dla oscylatora harmonicznego. Wartosci wtasne. Oscylacyjne funkcje
wiasne. Stany oscylacyjne czgsteczek dwuatomowych. Przejscia oscylacyjne. Réwnanie
Schroedingera dla rotatora sztywnego. Wartosci wtasne. Degeneracja. Przej$cia rotacyjne,
rozktad intensywnosci. Réwnanie Schroedingera dla atomu wodoru. Warto$ci wtasne. Funkcja
falowa dla pojedynczego elektronu. Spin, orbitale i spinorbitale. Korelacja z teorig Bohra. Jony
wodoropodobne. Atomy wieloelektronowe. Zabudowa elektronowa atomu, powtoki, podpowtoki,
konfiguracje elektronowe. Termy atomowe. Zasada i metoda wariacyjna. Metoda Ritza.
Przyblizenie jednoelektronowe. Funkcje jednoelektronowe w atomach i czgsteczkach. Pojecie
energii korelacji. Wigzanie chemiczne, orbitale i spinorbitale molekularne. Czgsteczka wodoru.
Idea metody Hartree-Focka. Hybrydyzacja orbitali atomowych, czgsteczki wieloatomowe, bazy
funkcyjne, przyktady obliczenn kwantowochemicznych. Metoda funkcjonatéw gestosci (DFT).
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Cele przedmiotu:

Zapoznanie studenta z podstawowymi pojeciami mechaniki i chemii kwantowej, przedstawienie
najwazniejszych mozliwosci wykorzystania chemii kwantowej do opisu struktury i wtasnosci
czasteczek chemicznych oraz zjawisk spekiroskopowych.

Efekty ksztalcenia:

Student powinien rozumiec¢ i stosowac podstawowe pojecia mechaniki kwantowej, umie¢
wyjasnic¢ strukture elekironowg czasteczek organicznych i nieorganicznych, przeprowadzié
proste obliczenia kwantowochemiczne.
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