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Poziom ksztatcenia Il stopnia Grupa zaje¢ Grupa zaje¢ fakultatywnych
Grupa zaje¢ powigzanych z
prowadzonymi badaniami
naukowymi w dziedzinie nauki
zwigzanej z kierunkiem - profil
ogolnoakademicki

Forma studiow stacjonarne Sposob realizacji na uczelni

Rok studiow 1 Jezyk wyktadowy polski

Semestr studiow 2 Liczba punktéw ECTS 5.0

Profil ksztatcenia ogolnoakademicki Forma zaliczenia egzamin

Jednostka prowadzaca

Wydziat Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej -> Instytut Nanotechnologii i Inzynierii Materiatowej

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcow)

Odpowiedzialny za przedmiot

dr inz. Szymon Winczewski

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

dr inz. Szymon Winczewski

Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium |RAZEM
i metody nauczania Liczba godzin zaje¢ [30.0 0.0 30.0 0.0 0.0 60
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtosé¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta Aktywno$¢ studenta [Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin prac dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
Yy planem studiéw
Liczba godzin pracy |60 5.0 60.0 125
studenta

Cel przedmiotu

Omowienie metod czgstek w zastosowaniu do zagadnien modelowania uktadéw w skali nano. Szczegétowe

oméwienie metody dynamiki molekularnej: teorii (catkowanie rownan ruchu) oraz zagadnien praktycznych
(stosowane potencjaty, warunki brzegowe, inicjalizacja symulacji, sasiedztwo, promien odcigcia). Krotki
przeglad bardziej zaawansowanych zagadnien z dziedziny dynamiki molekularnej (wybrane zagadnienia:
np. molekuty sztywne, model powlokowy, dynamika z wiezami, termostaty, barostaty, metoda Ewalda).
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[K7_UO06] potrafi oceni¢
przydatnosc¢ i mozliwosc
wykorzystania nowych osiggnieé¢
(technik i technologii) w zakresie
nauki o materiatach

Student jest w stanie samodzielnie
przeprowadzi¢ symulacje metodag
dynamiki molekularnej przy uzyciu
pakietu LAMMPS oraz
zinterpretowac najwazniejsze
otrzymane wyniki.

[SU1] Ocena realizacji zadania
[SU2] Ocena umiejetnosci analizy
informacji

[SU4] Ocena umiejetnosci
korzystania z metod i narzedzi
[SU5] Ocena umiejgtnosci
zaprezentowania wynikow
realizacji zadania

[K7_UO01] potrafi pozyskiwaé
informacje z literatury, baz danych
oraz innych, wiasciwie dobranych
zrodet, takze w jezyku angielskim;
potrafi integrowa¢ uzyskane
informacje, dokonywac ich
interpretacji, a takze wycigga¢
whnioski oraz formutowac i
uzasadnia¢ opinie

Student potrafi zaplanowac i
przeprowadzi¢ prostg symulacje
przy wykorzystaniu pakietu
LAMMPS oraz dokonaé¢ krytycznej
analizy otrzymanych wynikow,
przeprowadzi¢ wizualizacje
trajektorii, wykresli¢ wykresy
kluczowych parametréw symulaciji.

[SU1] Ocena realizacji zadania
[SU2] Ocena umiejetnosci analizy
informacji

[SU4] Ocena umiejetnosci
korzystania z metod i narzedzi
[SU5] Ocena umiejetnosci
zaprezentowania wynikéw
realizacji zadania

[K7_W02] zna techniki
doswiadczalne, obserwacyjne i
numeryczne oraz metody budowy
modeli matematycznych
wiasciwych dla inzynierii
materiatowej; potrafi samodzielnie
odtworzy¢ podstawowe
twierdzenia i prawa oraz ich
dowody

Posiada poszerzong i
uporzadkowang wiedze w
zakresie klasycznych podejs¢
symulacyjnych do badania
uktadoéw w nanoskali, rozumie ich
0golng zasade dziatania, ale takze
najwazniejsze niuanse oraz
ograniczenia. Jest w stanie
samemu zastosowaé metode
dynamiki molekularnej do badania
nieskomplikowanych uktadow.

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[SW3] Ocena wiedzy zawartej w
opracowaniu tekstowym i
projektowym

[K7_KO01] rozumie potrzebe
uczenia sie przez cate zycie,
potrafi inspirowac i organizowac
proces uczenia sie innych osob.
ma $wiadomos$¢ wtasnych
ograniczen i wie, kiedy zwrdci¢ sie
do ekspertow, potrafi odpowiednio
okresli¢ priorytety stuzace
realizacji okreslonego przez siebie

lub innych zadan

Student dysponuje pogtebiong
znajomoscig metod czastek
(dynamiki molekularnej) i jest
Swiadom ich ograniczen, potrafi
umiejscowi¢ metody klasyczne i
kwantowe w krajobrazie metod
obliczeniowych uzywanych w
nanoskali.

[SK5] Ocena umiejetnosci
rozwigzywania probleméw
wystepujacych w praktyce

Tresci przedmiotu

Najwazniejsze pytania, ktére stawiamy modelujac uktady w skali nano. Czym jest czastka? Rownanie
dynamiczne. Metody klasyczne i kwantowe, skalowanie naktadu obliczeniowego. Metoda dynamiki
molekularnej, jej zalety i ograniczenia, zachowanie energii w mechanice newtonowskiej. Przestrzen fazowa i
trajektorie. Periodyczne i mieszane warunki brzegowe, konwencja najblizszych obrazéw,
kwazinieskonczonos¢, ograniczenia podejscia PBC. Promien odcigcia i jego konsekwencje. Metoda cel
potaczonych Hockneya i lista sgsiadéw Verleta. Sposoby inicjowania symulacji (potozen, predkosci),
rownowazenie. Metody catkowania réwnan ruchu. Metoda Verleta, leapfrog, metody predictor-corrector.
Zrodta btedow catkowania rownan ruchu. Wizualizacja w symulacjach MD i obliczanie obserwabli
makroskopowych (energii, temperatury, wiriatu, ci$nienia, ciepta wtasciwego, RDF, ADF, S(k), MSD, D(T)).
Potencjat i jego zwiazek z sita. Ogdine i szczegdlne formy potencjatéw. Potencjaty LJ, miekkich i sztywnych
kul, Borna-Mayera, harmoniczny, Morsea, Stillingera-Webera, Suttona-Chena, GAFF). Polaryzowalnos¢ i
modele powtokowe (Cochrana, Finchama). Dynamika z wiezami, podejscie formalne, SHAKE, RATTLE,
QSHAKE. Molekuty sztywne w symulacjach MD, katy Eulera, macierz obrotéw, przeksztatcenia wektorow,
kwaterniony. Oddziatywania kulombowskie w symulacjach MD, metoda Ewalda. Zespoty NVT i NPT,
termostaty prymitywne, termostaty i barostaty ESM i CSM. Metody hybrydowe (QM/MM).

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Student jest zaznajomiony z mechanikg newtonowska. Student zna podstawy budowy materii. Student
znapodstawy analizy matematycznej i algebry.

Sposoby i kryteria

Sposéb oceniania (sktadowe)

Prog zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

Oceni?nia OSiQQan}’Ch laboratorium komputerowe 50.0% 50.0%
efektow uczenia sig kolokwium zaliczeniowe 50.0% 50.0%
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Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

1. D.C. Rapaport, The Art of Molecular Dynamics Simulation,
Cambridge University Press, 2004.

Uzupetniajaca lista lektur

1. D. Frenkel, Understanding Molecular Simulation, Academic Press,
2001.

2. M.P. Allen, D.J. Tildesley, Computer Simulation of Liquids,
Clarendon Press, 1989.

3. V. Bulatov, W. Cai, Computer simulations of dislocations, Oxford
University Press, 2006.

4. E.B. Tadmor, R.F. Miller, Modeling Materials, Cambridge University
Press, 2011.

Adresy eZasobdw

Adresy na platformie eNauczanie:
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Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

1. Jakie sg typowe rozmiary ukfadu i skale czasowe dla ktérych przeprowadza sie symulacje metodg
dynamiki molekularnej? Dlaczego metody continuum nie majg zastosowania dla tego typu uktadow?

2. Jakie sa gtéwne réznice miedzy klasycznymi a kwantowymi metodami obliczeniowego badania uktadéw w
skali nano?

3. Pokrotce (w kilku-kilkunastu zdaniach) wyjasnij w jaki sposéb dziata metoda dynamiki molekularnej(MD).
4. Kiedy energia catkowita jest zachowana w symulacji metoda MD, a kiedy nie jest?

5. Jakie sg gtéwne ograniczenia metody dynamiki molekularnej?

6. Omow pojecie periodycznych warunkéw brzegowych na czym polegajg, w jakim celu sie je stosuje,jakie
sg ich ograniczenia i trudnosci zwigzane z ich stosowaniem.

7. Krotko opisz techniki numeryczne, ktére umozliwiajg zwiekszenie wydajnosci (przyspieszenie) symulacji
metoda MD.

8. Co to jest promien odciecia potencjatu? Po co sie go stosuje? Jakie trudnosci wigzg sie z przyjeciem
skonczonego promienia odciecia?

9. Opisz metode cel potgczonych Hockneya oraz technike listy Verleta. Co umozliwiaja te techniki? Stre$¢
wady i zalety kazdej z nich.

10. Opisz w jaki sposob wygenerowat(a)bys$ poczatkowe potozenia i predkosci atoméw do symulaciji cieczy
za pomocg metody MD.

11. Opisz w jaki sposéb wygenerowat(a)bys$ poczatkowe potozenia i predkosci atoméw do symulacji
krysztatu za pomoca metody MD.

12. Do czego stuzy i w jaki sposob jest realizowana technika skew start?

13. Na czym polega proces rownowazenia (equilibration) uktadu w symulacji metodg MD? Wymien kilka
najwazniejszych zasad ktérymi kierowat(a)bys$ przeprowadzajac réwnowazenie.

14. Wyprowadz wzory Verleta na predkosc¢ oraz na potozenie w kolejnym kroku symulacji.

15. Do czego stuzg i na czym polegaja algorytmy typu predictor-corrector? Jakie sg ich zalety w poréwnaniu
z konkurencyjnymi algorytmami?

16. Czym jest radialna funkcja rozktadu (RDF)? W jaki sposéb mozna jg obliczyé?

17. Naszkicuj jak wyglada typowy wykres radialnej funkcji rozktadu (RDF) dla ciata statego w fazie
krystalicznej, dla cieczy i dla gazu. Jak zachowuje sie radialna funkcja rozktadu wraz ze wzrostem r?

18. Jakie dodatkowe informacje o uktadzie mozemy otrzymac obliczywszy jego radialng funkcje
rozktadu(RDF)? Jak wyznaczy¢ te informacje?

19. Co to jest odchylenie sredniokwadratowe (MSD) w symulacji metodg MD? W jaki sposéb mozemy je
wyznaczyc¢? Jakie informacje niesie?

20. Co to jest katowa funkcja rozktadu? Naszkicuj jej typowy przebieg dla réznych uktadow.

21. W jaki spos6b w symulacji MD mozemy wyznaczy¢ wspétczynnik samodyfuzji? Jaka informacje niesie?
22. Jaka role w symulacji metoda MD petni potencjat? Jak jest zwigzany z sitg dziatajaca na i-ty atom? Podaj
jego ogolng postac przyjmowang w praktyce.

23. Narysuj przebieg potencjatu Lennarda-Jonesa. Jakim wzorem jest on dany? Wyjasnij znaczenie symboli
wystepujacych we wzorze. Jakie uktady dobrze opisuje ten potencjat?

24. Jakim wzorem dany jest potencjat Lennarda-Jonesa? Jakie zjawiska fizyczne modeluje kazdy z cztonéw
tego potencjatu?

25. Potencjat sztywnych kul, Borna-Mayera, harmoniczny i potencjat Morsea opisz wybrane trzy sposrod
tych czterech potencjatow.

26. Poréwnaj potencjaty Stillingera-Webera i Suttona-Chena. Do jakich uktadéw nalezatoby zastosowac¢
pierwszy, a do jakich drugi z nich?

27. Scharakteryzuj krétko potencjat stosowany w programie AMBER. Jakie efekty modeluje kazdy z czionéw
tego potencjatu?

28. W jaki sposob obliczamy ci$nienie w symulacjach MD? Przedstaw skrécone wyprowadzenie.

29. Opisz szczegbtowo metode Ewalda. Co to podejscie ma na celu? W jakich uktadach je stosujemy?

30. Na czym polega dynamika z wiezami (constrained dynamics). Podaj przyktady kiedy warto bytoby
jazastosowad.

31. Krétko opisz podejscie formalne oraz podejscie SHAKE do realizacji dynamiki z wiezami
(constraineddynamics).

32. Omoéw krotko termostat Berendsena i termostat Andersena.

33. Opisz ogodlne sposoby utrzymania statej temperatury w symulacji metodg MD.

34. Na czym polegajg modele powtokowe (shell models)? Kiedy sg stosowane? Wyjasnij w skrocie
czymrézni sie model statyczny Cochrana od modelu dynamicznego Finchama?

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy

Data wydruku: 18.05.2024 23:10 Strona 4z 4




