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Nazwa przedmiotu Kod ECTS
Mechanika kwantowa dla bioinformatykéw 13.2.0409

Nazwa jednostki prowadzacej przedmiot

Instytut Fizyki Teoretycznej i Astrofizyki

Studia
wydziat kierunek poziom| pierwszego stopnia
Wydziat Matematyki, Bioinformatyka forma| stacjonarne
Fizyki i Informatyki modut Podstawowa
specjalnosciowy
specjalizacja| Podstawowa

Nazwisko osoby prowadzacej (os6b prowadzacych)

dr hab. Marek Kros$nicki; prof. dr hab. Wiestaw Laskowski; prof. dr hab. Tomasz Paterek
Formy zajeé, sposoéb ich realizacji i przypisana im liczba godzin Liczba punktow ECTS
Formy zajec¢ 3

Cw. laboratoryjne
Sposéb realizacji zajec
zajecia w sali dydaktycznej
Liczba godzin

Cw. laboratoryjne: 30 godz.
Termin realizacji przedmiotu

2022/2023 zimowy
Status przedmiotu Jezyk wyktadowy

fakultatywny (do wyboru) polski

Metody dydaktyczne Forma i sposoéb zaliczenia oraz podstawowe kryteria oceny lub
wymagania egzaminacyjne

Sposéb zaliczenia

«¢wiczenia laboratoryjne:

epraca wtasna ) )
Zaliczenie na ocene

Formy zaliczenia

- kolokwium
- 2 kolokwia z zadaniami teoretycznymi oraz obliczeniowymi
rozwigzywanymi w jezyku python.
Podstawowe kryteria oceny
Cwiczenia laboratoryjne: O zaliczeniu éwiczen decyduja wyniki dwéch kolokwiéw. Aby

uzyskac zaliczenie z ¢wiczen nalezy otrzymac ponad potowe mozliwych do zdobycia
punktéw z kazdego z nich.

Sposéb weryfikacji zatozonych efektéw uczenia sie

zakladany efekt
ksztatcenia

konwersatorium kolokwium sprawozdanie egzamin pisemny egzamin ustny

Wiedza
KW_01 | X | | |

Umiejetnosci
KU_01 | X | | |

Kompetencije

Okreslenie przedmiotéw wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi
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Mechanika kwantowa dla bioinformatykéw #13.2.0409

A. Wymagania formalne
brak

B. Wymagania wstepne
brak
Cele ksztalcenia

1. Zaznajomienie studentéw z podstawami mechaniki kwantowej
2. Zapoznanie studentéw z elementami teorii informacji kwantowej
3. Zapoznanie studentow z teoretycznym opisem oddziatywan miedzyczasteczkowych
4. Zapoznanie studentéw z teorig funkcjonatu gestosci
Tresci programowe

1. Aksjomaty mechaniki kwantowej na przyktadzie spinu-1/2. (4 godziny)
2. Informacyjne konsekwencje kubitu (kwantowej superpozycji).
Problem Deutscha-Jozsy, obliczenia kwantowe (réwnolegtos¢), kwantowa kryptografia.
(2 godziny)
3. Wiele kubitéw. Splatanie i rozproszone obliczenia. (2 godziny)
4. Zasada nieoznaczonosci. (2 godziny)
5. Atom wodoropodobny. Kwantowanie energii, momentu pedu, orbitale. (4 godziny)
6. Wiasnosci pierwiastkow w Swietle mechaniki kwantowej. Omoéwienie uktadu okresowego z poruszeniem znaczenia efekty relatywistycznych.
(2 godziny)
7. Oddziatywania miedzyczasteczkowe oraz wigzania chemiczne w opisie mechaniki kwantowej (4 godziny)
8. Przyblizone metody rozwigzywania rownia Schroedingera:
- Réwnania Hartree-Focka (metoda pola samouzgodnionego)
- Znaczenie korelacji elektronowej zilustrowane na przyktadzie Metody oddziatywania konfiguracji.
- Metody zaburzeniowe w rozwigzywaniu réwnania Schroedingera
- Elementy teorii funkcjonatu gestosci
(tacznie 10 godzin)
Wykaz literatury

A. Literatura wymagana do ostatecznego zaliczenia zaje¢ (zdania egzaminu):

A.1. wykorzystywana podczas zaje¢
+ Berhold-Georg Englert: Lectures on Quantum Mechanics, World Scientific, 2006

B. Literatura uzupetniajaca
* W. Koch, M.C. Holthausen, ,A Chemist's Guide to Density Functional Theory”, Wiley, 2001.
* Frank Jensen, ,Introduction to Computational Chemistry”, Wiley, 2006

Kierunkowe efekty uczenia sie Wiedza
KW_02 Ma wiedze z nauk $cistych i przyrodniczych Student zna:
niezbedng do zrozumienia podstaw funkcjonowania 1. Aksjomaty mechaniki kwantowej
organizméw zywych 2. Podstawowe pojecia stojace z teorig informacji kwantowej
KU_02 Potrafi zastosowa¢ wiedze z nauk przyrodniczych i 3. Formalizm matematyczny metod wariacyjnych oraz zaburzeniowych
$cistych do formutowania, analizowania i rozwigzywania stosowanych do rozwigzywania réwnania Schroedingera
probleméw zwigzanych z bioinformatyka 4. Znaczenie efektoéw relatywistycznych w przypadku ciezkich atoméw i

komplekséw je zawierajgcych
Umiejetnosci

1. Umie rozwigzac¢ analitycznie réwnanie Schroedingera dla atomu
wodoropodobnego
2. Umie zdefiniowac¢ klasy probleméw w ktérych komputer kwantowy ma przewage
nad klasycznym
3. Umie zdefiniowa¢ najwazniejsze oddziatywania ktére nalezy uwzglednic, aby
dokonac obliczen struktury elektronowej dla uktadéw molekularnych.
Kompetencje spoteczne (postawy)

Kontakt

marek.krosnicki@ug.edu.pl
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