
1. Postulaty mechaniki kwantowej; formalizm i interpretacja mechaniki kwantowej.  

2. Układy modelowe jedno- i wielowymiarowe: cząstka w pudle potencjału, bariery 
potencjału, oscylator harmoniczny, rotator sztywny; atom wodoropodobny. 

3. Atomy wieloelektronowe: układ okresowy pierwiastków, wypadkowe liczby kwantowe  
i termy atomowe (słabe sprzężenie).  

4. Podstawy przybliżonych metody obliczeniowych chemii kwantowej: metoda wariacyjna; 
przybliżenie Borna-Oppenheimera, przybliżenie jednoelektronowe, metoda Hartree-Focka, 
metoda LCAO MO i jej analityczne sformułowanie, źródła błędów metody HF, metody ab 
initio oraz metody półempiryczne. 

5. Podstawy teorii funkcjonałów gęstości: gęstość elektronowa a funkcja falowa; twierdzenia 
Hohenberga-Kohna, metoda Kohna-Shama, funkcjonały korelacyjno-wymienne. 

6. Metody post-HF (pojęcie konfiguracji, reguły Slatera-Condona, rachunek zaburzeń MP, 
metoda CI, metoda MC SCF, twierdzenie Brillouina, warianty metod CI i MP, pojęcie 
spójności rozmiarowej). 

7. Dokładność metod-obliczeniowych chemii kwantowej. 

8. Podstawy kwantowo-chemicznego modelowania molekularnego: hiperpowierzchnia energii 
potencjalnej i punkty stacjonarne, optymalizacja geometrii układów molekularnych, opis 
struktury elektronowej, orbitale molekularne a orbitale zlokalizowane, analiza populacyjna 
i indeksy krotności wiązań, analiza wibracyjna, optymalizacja geometrii stanu 
przejściowego, modelowanie reaktywności chemicznej – kinetyka i termodynamika reakcji; 
indeksy reaktywności – molekularny potencjał elektrostatyczny, teoria orbitali granicznych 
i funkcje Fukuiego. 

9. Elementy termodynamiki statystycznej: podstawowe potencjały termodynamiczne, zasady 
termodynamiki fenomenologicznej, entropia jako łącznik między mikro i makroświatem, 

przestrzeń fazowa μ i γ, równanie Liouville’a, podstawowe zespoły statystyczne, funkcja 

rozdziału, gaz doskonały, statystyczny opis podstawowych stanów skupienia materii (gaz 
rzeczywisty, ciecz i ciało stałe), metody symulacyjne.  

10. Spektroskopia: symetria cząsteczek, reguły wyboru, widma rotacyjne i oscylacyjne, drgania 
normalne, widma IR i Ramana, anharmoniczność, widma elektronowe, struktura 
oscylacyjna, stany wzbudzone elektronowo, widma absorpcyjne i emisyjne, akcja laserowa.  

11. Elektryczne i magnetyczne własności cząsteczek, momenty dipolowe, polaryzowalność  
i indukowane momenty dipolowe, oddziaływania międzycząsteczkowe. 
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1. Postulates of quantum mechanics; formalism and interpretation of quantum mechanics. 

2. One-dimensional and multi-dimensional model systems: particle in a box, potential barriers, 
harmonic oscillator, rigid rotator; hydrogen-like atom. 

3. Multielectron atoms: periodic table of elements, total quantum numbers and atomic terms 
(weak coupling). 

4. Principles of approximate computational methods of quantum chemistry: variational 
method; Born-Oppenheimer approximation, one-electron approximation, Hartree-Fock 
method, LCAO MO method and its analytical formulation, sources of errors in the HF 
method, ab initio methods and semi-empirical methods. 

5. Fundamentals of density functionals theory: electron density and the wavefunction; 
Hohenberg-Kohn theorem, Kohn-Sham method, exchange-correlation functionals. 

6. Post-HF methods (the concept of configuration, Slater-Condon rules, MP perturbation 
theory, CI method, MC SCF method, Brillouin's theorem, variants of CI and MP methods, size 
consistency). 

7. Accuracy of the computational-methods of quantum chemistry. 

8. Fundamentals of quantum-chemical molecular modelling: potential energy hypersurface 
and stationary points, optimization of geometry of molecular systems, electronic structure 
description, molecular orbitals versus localized orbitals, population analysis and bond 
multiplicity indexes, vibrational analysis, optimization of transition state geometry, 
modelling of chemical reactivity - kinetics and thermodynamics of reactions; reactivity 
indices - molecular electrostatic potential, frontier orbitals theory and Fukui functions. 

9. Elements of statistical thermodynamics: basic thermodynamic potentials, principles of 
phenomenological thermodynamics, entropy as a link between the micro and macroworld, 
phase space μ and μ, Liouville equation, basic statistical ensembles, partition function, ideal 

gas, statistical description of the basic states of matter (real gas, liquid and solid state), 
simulation methods. 

10. Spectroscopy: molecular symmetry, selection rules, rotational and vibrational spectra, 
normal vibrations, IR and Raman spectra, anharmonicity, electronic spectra, vibrational 
structure, electronically excited states, absorption and emission spectra, laser action. 

11. Electrical and magnetic properties of molecules, dipole moments, polarizability and induced 
dipole moments, intermolecular interactions. 
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