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Wydziaty Politechniki Gdanskiej -> Wydziat Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej -> Instytut
Nanotechnologii i Inzynierii Materiatowej -> Zaktad Fizyki Uktadow Nieuporzgdkowanych

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcow)

Odpowiedzialny za przedmiot

dr inz. Szymon Winczewski

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

dr inz. Szymon Winczewski

Formy zaje¢ Forma zajeé Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium |RAZEM
i metody nauczania Liczba godzin zaje¢ [15.0 0.0 45.0 0.0 0.0 60

W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0

Adresy kursu na platformie eNauczanie:

Moodle ID: 1192 Komputerowe modelowanie materiatow 2025/2026

https://enauczanie.pg.edu.pl/2025/course/view.php?id=1192
Aktywnos¢ studenta Aktywnos¢ studenta |Udziat w zajeciach Udziat w Praca wiasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznylc,h, objetych konsultacjach studenta

planem studiéw
Liczba godzin pracy |60 6.0 59.0 125
studenta

Cel przedmiotu

Celem przedmiotu jest zapoznanie studentéw z metodami symulacji w skali atomowej, w szczegélnosci zas
z metodg dynamiki molekularnej. Swymi ramami przedmiot obejmuje wyktad, ktéry omawia od strony
teoretycznej rozne aspekty symulaciji, oraz laboratorium, w trakcie ktérego studenci poznajg juz praktyczne
oblicze symulacji, zapoznajac sie takze z oprogramowaniem naukowym wykorzystywanym w 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 podstawowg 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_U03] Posiada umiejetnos¢
programowania w wybranym
jezyku oraz stosowania
podstawowych pakietéw
oprogramowania.

Student potrafi przygotowac oraz
przeprowadzi¢ symulacje
atomistyczne, wykorzystujgc do
tego celu omoéwione na zajeciach
oprogramowanie obliczeniowe.
Student potrafi wykorzystac
narzedzia graficzne do wizualizacji
rezultatéw symulaciji.

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

[K6_WO04] Ma podstawowg wiedze
0 narzedziach informatycznych
(procesorach tekstu, arkuszach
kalkulacyjnych, itd.), tworzeniu
prezentacji multimedialnych oraz
programowaniu i grafice
komputerowe;.

Student zna narzedzia stuzgce 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

Tresci przedmiotu

Wyktad

O~NOORWN

prébkowanie.

. Rola i znaczenie symulacji komputerowe;.

. Metoda dynamiki molekularnej - idea i zarys.

. Opis oddziatywan. Potencjat Lennarda-Jonesa. Sita oddziatywania.
Numeryczne catkowanie réwnan ruchu. Podstawowy i predkosciowy algorytm Verleta.
. Warunki brzegowe. Pudta symulacyjne.
. Identyfikacja najblizszych sgsiadéw. Odcigcie potencjatu. Promien odcigcia.
. Metoda list potgczonych cel oraz metoda Verleta.
. Startowanie symulacji. Dobor potozen poczatkowych i predkosci poczgtkowych. Réwnowazenie i

9. Obliczanie podstawowych parametréw termodynamicznych.

Laboratorium komputerowe

. Zapoznanie z programem VMD.

©COENOTAWN

. Definiowanie i wizualizowanie uktadéw atomowych.

. Opracowanie i prezentacja wynikéw obliczen numerycznych w programie gnuplot.
Zapoznanie z programem LAMMPS.
Przygotowanie, przeprowadzenie oraz analiza rezultatéw symulacji MD.
. Badanie drgan czgsteczki Ar2 na podstawie symulacji MD.
. Wyznaczenie ciepta wtasciwego monokrysztatu argonu na podstawie symulacji MD.
Zapoznanie z programem OVITO.

. Wyznaczenie modutu objetosciowego monokrysztatu argonu na podstawie symulacji MD.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Student zna podstawy fizyki ciata statego oraz termodynamiki.

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposéb oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

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

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

1. Dennis C. Rapaport, The Art of Molecular Dynamics Simulation,
2nd ed., Cambridge University Press, Oxford 2004.

Uzupetniajaca lista lektur

1. Dieter W. Heerman, Podstawy symulacji komputerowych w fizyce,

WNT, Warszawa 1997.

2. Furio Ercolessi, A molecular dynamics primer.

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

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

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

2nd ed.,Prentice Hall, 2001.
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http://www.fisica.uniud.it/~ercolessi/md/md.pdf
http://www.fisica.uniud.it/~ercolessi/md/md.pdf

Adresy eZasobdéw |

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

1. Przedstaw schemat blokowy algorytmu stosowanego w symulacji metodg dynamiki molekularnej. Krétko
omoéw kazdy z realizowanych zabiegow.

2. Przedstaw (zapisz, wyjasniajgc symbole) wyrazenie na energie potencjalng uktadu N atomoéw
oddziatujgcych potencjatem Lennarda-Jonesa. Wyjasnij sens fizyczny tego wyrazenia.

3. Wychodzac z rozwiniecia funkcji w szereg Taylora, wyprowadz podstawowy algorytm Verleta. Wyjasnij,
jakie wady posiada ta metoda i z czego one wynikajg?

4. Wyjasnij, w jaki sposob stosowanie periodycznych warunkéw brzegowych wptywa na algorytm symulacji
MD. Ktdre aspekty/etapy algorytmu wymagajg zmian/modyfikacji? Jak zmiany te wygladaja/na czym
polegaja?

5. Omow problem identyfikacji najblizszych sasiadéw. Na czym on polega? Dlaczego jest istotny? Jakie
metody wykorzystuje sie do identyfikacji najblizszych sasiadow?

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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