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UCHWALA NR 21
RADY DYDAKTYCZNEJ WYDZIALU CHEMII

z dnia 27 wrzesnia 2022 r.

w sprawie wprowadzenia do oferty dydaktycznej w semestrze letnim roku
akademickiego 2022/2023 r. zaje¢ monograficznych pt. ,,Teoria funkcjonatu

gestosci elektronowej i jej zastosowania"

Na podstawie § 68 ust. 2 Statutu Uniwersytetu Warszawskiego (Monitor UW
z 2019 r. Poz. 190) Rada Dydaktyczna Woydzialu Chemii postanawia

co nastepuje:

§1
Rada Dydaktyczna Wydzialu Chemii wyraza pozytywng opinie w sprawie
wprowadzenia do oferty dydaktycznej w semestrze letnim roku akademickiego
2022/2023 zaje¢ monograficznych pt. ,, Teoria funkcjonatu gestosci elektronowe; i jej

zastosowania”. Sylabus przedmiotu stanowi zatgcznik do uchwaty.

§ 2

Uchwata wchodzi w zycie z dniem podjecia.

Przewodniczgca Rady Dydaktycznej

prof. dr hab. Beata Kraghodebska-Ostrega



Zatacznik nr 1 do uchwaly nr 21 Rady Dydaktycznej Wydziaku Chemii z dnia 27 wrzesnia 2022 .

Sylabus

Proponowani prowadzacy/ koordynatorzy zajeé: dr Michal Hapka, dr Marcin Modrzejewski

Kod przedmiotu:

Teoria funkcjonatu gestosci elektronowej i jej zastosowania

Nazwa przedmiotu:

Wydziat Chemii
Jednostka:
Wyktady monograficzne w semestrze letnim
Grupy: Wyktady monograficzne w semestrze letnim (Szkota Doktorska)
1.50
Punkty ECTS i
inne:
polski lub angielski
Jezyk prowadzenia:

monograficzny

Rodzaj przedmiotu:

Ukonczenie kursu chemii kwantowej i matematyki na Wydziale Chemii

i UW lub réwnowaznego.
Zalozenia:

stacjonarny

Tryb prowadzenia:




Skrocony opis:

Wyklad poszerza wiedze studentéw na temat teorii funkcjonatu gestosci
elektronowej ze szczegblnym  uwzglednieniem jej formalizmu
matematycznego oraz zastosowan do obliczania energii oraz wtasnosci
spektroskopowych molekut. Po wstgpnej czgsci obejmujacej dyskusje
zasadniczych twierdzen nastgpuje przejscie do zaawansowanych zagadnien
praktycznych, m.in. wyboru przyblizenia energii korelacyjno-wymiennej
oraz bazy orbitalnej w obliczeniach energii uktadow niekowalencyjnych,
jak tez w modelowaniu widm wzbudzen elektronowych.

Celem wyktadu jest poszerzenie wiedzy studentéw na temat teorii
funkcjonatu gestosci elektronowej ze szczegélnym uwzglednieniem jej

Pelny opls: formalizmu matematycznego oraz zastosowan do obliczania energii oraz
2

wiasnosci spektroskopowych molekut.
Po wstepnej czgsci obejmujacej dyskusje zasadniczych twierdzen nastgpuje
przejscie do zaawansowanych zagadnien zwigzanych z praktycznym
zastosowaniem metod obliczeniowych w modelowaniu uktadow
niekowalencyjnych oraz przewidywaniu wlasnosci spektroskopowych
molekut. Przebieg wyktadu jest nastgpujacy:

1. Matematyczny formalizm DFT: problem wyrazenia energii
elektronowej uktadu jako funkcjonatu gestosci elektronowe;.

2. Rownania Kohna-Shama oraz interpretacja fizyczna orbitali.
Zwiazek energii orbitalnych Kohna-Shama z wertykalnymi
potencjatami jonizacji.

3. Zakres stosowalnosci metod przyblizonych DFT dostepnych w
najnowszej literaturze. Metody prawidtowego uwzglednienia
oddzialywania dyspersyjnego w dimerach molekularnych,
klasterach molekut i krysztatach molekularnych.

4. Elementy formalizmu zaleznego od czasu (Time-Dependent DFT):
twierdzenia Runge-Grossa, propagacja w czasie orbitali Kohna-
Shama.

5. Widma wzbudzen elektronowych w metodzie rownan odpowiedzi
liniowej TDDFT. Modelowanie atomdéw i molekut w silnych
polach laserowych.
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Efekty uczenia sig:

WIEDZA

Student/Studentka po ukonczeniu wyktadu:

e rozumie w poglebionym stopniu zalozenia teorii funkcjonatu
gestosci,

e posiada uporzadkowang i podbudowang teoretycznie wiedzg
dotyczaca szczegélow przyblizen DFT oraz ich ograniczen w
zastosowaniu do wybranych probleméw chemicznych,

® 7zna i rozumie giéwne tendencje rozwojowe wspolczesnych metod
DFT oraz TDDFT.

UMIEJETNOSCI

Student/Studentka po ukonczeniu wyktadu:

potrafi samodzielnie odnalezé w literaturze fachowej, bazach
danych i innych zZrédtach informacje niezbgdne do przeprowadzenia
obliczen z wykorzystaniem metod DFT (wybor funkcjonatu
korelacyjno-wymiennego, bazy orbitali atomowych, programu
obliczeniowego),

potrafi formutowaé i testowac hipotezy zwiazane z prostymi
problemami badawczymi w zakresie modelowania oddziatywan
niekowalencyjnych, obliczeniach termochemicznych, modelowaniu
widm wzbudzen elektronowych i wiasnosci molekularnych,

potrafi komunikowa¢ si¢ na tematy specjalistyczne zwigzane z
metodami DFT oraz TDDFT,

komunikuje si¢ w jezyku angielskim na poziomie B2+
Europejskiego Systemu Opisu Ksztalcenia Jezykowego w zakresie
stownictwa zwigzanego z DFT oraz TDDFT.

KOMPETENCIJE SPOLECZNE

Student/Studentka po ukonczeniu wyktadu:

potrafi w krytyczny spos6b podejs¢ do odbieranych tresci z zakresu
teorii funkcjonatu gestosci elektronowej w celu rozwiazywania
zadanych  probleméw chemii obliczeniowej oraz umie
wspotpracowaé w grupie w celu rozwigzywania zadanych
probleméw chemii obliczeniowe;j.

Metody i kryteria
oceniania:

egzamin: test pisemny + opcjonalna czg$¢ ustna, podczas ktérej mozna
poprawi¢ wyniki testu




