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Jednostka prowadzaca

Woydziat Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej -> Instytut Nanotechnologii i Inzynierii Materiatowej ->
Zaktad fizyki uktadéw nieuporzadkowanych

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcow)

Odpowiedzialny za przedmiot

dr inz. Szymon Winczewski

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

dr inz. Szymon Winczewski

Jagoda Budnik

Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium [RAZEM
i metody nauczania Liczba godzin zajeé¢ [15.0 0.0 45.0 0.0 0.0 60
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta Aktywno$¢ studenta [Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |60 6.0 59.0 125
studenta

Cel przedmiotu

Gléwny celem przedmiotu jest zapoznanie studentéw z metodami symulacji atomistycznych stosowanymi do
badania oraz przewidywania wtasciwosci rzeczywistych materiatdw. W ramach przedmiotu omawia sie
metody klasycznej dynamiki molekularnej. Celem przedmiotu jest rowniez zapoznanie studentéw z
szeregiem programéw obliczeniowych i narzedziowych stosowanych powszechnie w tej dziedzinie.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[K6_U02] Potrafi analizowac¢ i
rozwigzywac proste problemy
naukowe i techniczne w oparciu o
posiadang wiedze, stosujgc
metody analityczne, numeryczne,
symulacyjne i eksperymentalne.

Student potrafi podejs¢ krytycznie
do uzyskanych z symulacji
rezultatéw. Student potrafi
wskazac¢ ograniczenia
zastosowanego modelu oraz
zaproponowac¢ metody jego
korekgiji.

[SU1] Ocena realizacji zadania
[SU3] Ocena umiejgtnosci
wykorzystania wiedzy uzyskanej
w ramach przedmiotu

[SU5] Ocena umiejetnosci
zaprezentowania wynikow
realizacji zadania

[K6_WO06] Ma podstawowag wiedze
w zakresie nauki o materiatach
(struktura ciat krystalicznych i
amorficznych, wigzania
krystaliczne, defekty strukturalne i
ich wptyw na wtasciwosci
materiatéw, drgania sieci i
wiasciwosci cieplne materiatow,
struktura elektronowa, wybrane
zjawiska transportu).

Student swiadom jest zwigzkow
pomiedzy mikrostrukturg a
makroskopowymi wtasciwosciami
materiatéw. Student wie jak
specyfika oddziatywan
miedzyatomowych wptywa na
wiasciwosci materiatow. Student
zna podstawowe
termodynamiczne funkcje
odpowiedzi.

[SW3] Ocena wiedzy zawartej w
opracowaniu tekstowym i
projektowym

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[K6_W04] Ma podstawowg wiedze
o narzedziach informatycznych
(procesorach tekstu, arkuszach
kalkulacyjnych, itd.), tworzeniu
prezentacji multimedialnych oraz
programowaniu i grafice
komputerowej.

Student zna narzedzia stuzace do
analizy wynikéw obliczen
numerycznych. Student wie jak
nalezycie przedstawi¢ uzyskane
wyniki w postaci sprawozdania.

[SW3] Ocena wiedzy zawartej w
opracowaniu tekstowym i
projektowym

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[K6_U03] Posiada umiejetnos¢
programowania w wybranym
jezyku oraz stosowania
podstawowych pakietéw
oprogramowania.

Student potrafi przygotowac¢ oraz
przeprowadzi¢ symulacje
atomistyczne, wykorzystujac do
tego celu oméwione na zajgciach
oprogramowanie obliczeniowe.
Student potrafi wykorzystaé
narzedzia graficzne do wizualizacji
rezultatéw symulaciji.

[SU4] Ocena umiejetnosci
korzystania z metod i narzedzi
[SU1] Ocena realizacji zadania

Tresci przedmiotu

1. Metody definiowania struktury uktadéw atomowych.
2.
3.
potencjaty wielociatowe).
4.
5.
6. Opracowanie wynikéw symulacji (program Gnuplot).
7. Zespoly statystyczne.
8. Termodynamiczne funkcje odpowiedzi.
9

10. Metody analizy struktury.

. Metody badania wtasciwosci mechanicznych uktadéw atomowych.

Metody wizualizacji uktadéw atomowych (programy Visual Molecular Dynamics oraz Ovito).
Metody opisu oddziatywan miedzyatomowych (potencjat Lennarda-Jonesa, pole sitowe AIREBO,

Metody numerycznego rozwigzywania rownan ruchu (klasyczny i predkosciowy algorytm Verleta).
Techniki symulacyjne: przygotowanie oraz przeprowadzenie symulacji (program LAMMPS).

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Student zna podstawy fizyki ciata statego oraz termodynamiki.

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektéw uczenia sie

Sposob oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

Test z wiedzy teoretycznej 50.0% 25.0%
Pisemne sprawozdania 50.0% 25.0%
Realizacja zadan 50.0% 50.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

1. Dennis C. Rapaport, The Art of Molecular Dynamics Simulation,
2nd ed., Cambridge University Press, Oxford 2004.
2. Dieter W. Heerman, Podstawy symulacji komputerowych w fizyce,

WNT, Warszawa 1997.

3. Furio Ercolessi, A molecular dynamics primer.

4. Vasily Bulatov, Wei Cai, Computer Simulations of Dislocations,
Oxford University Press, Oxford 2006.

5. Daan Frenkel, Berend Smit, Understanding molecular simulation:
from algorithmsto applications, 2nd ed., Academic Press, 2002.

6. Andrew R. Leach, Molecular modelling: principles and applications,

2nd ed.,Prentice Hall, 2001.

Uzupetniajaca lista lektur

brak

Adresy eZasobow

Podstawowe

https://enauczanie.pg.edu.pl/moodle/course/view.php?id=24373 -
Komputerowe Modelowanie Materiatow 2022/2023 - kurs on-line na

platformie e-Nauczanie
Adresy na platformie eNauczanie:

Komputerowe Modelowanie Materiatow 2023/2024 - Moodle ID: 37153
https://enauczanie.pg.edu.pl/moodle/course/view.php?id=37153
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http://www.fisica.uniud.it/~ercolessi/md/md.pdf
http://www.fisica.uniud.it/~ercolessi/md/md.pdf

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania 1. Konstrukcja prostych uktadéw atomowych.
2. Graficzne opracowanie danych.
3.  Wiasciwosci dimeru argonu.
4. Wiasciwosci monokrysztatu fcc argonu (pojemnosc cieplna, temperatura topnienia, rozszerzalnosé
cieplna)
5.  Wiasciwosci mechaniczne wybranych monokrysztatow.
Praktyki zawodowe Nie dotyczy
w ramach przedmiotu
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