A CR
7, 4& N

Karta przedmiotu

POLITECHNIKA
GDANSKA

Nazwa i kod przedmiotu

Materials Science - classical particle approach, PG_00063960

Kierunek studiow

Nanotechnologia (studia w jez. angielskim)

Data rozpoczecia studiéw

pazdziernik 2025 r.

Rok akademicki realizacji
przedmiotu

2026/2027

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

Forma studiéw stacjonarne Sposdb realizacji na uczelni

Rok studiow 2 Jezyk wyktadowy angielski

Semestr studiow 3 Liczba punktow ECTS 6.0

Profil ksztatcenia ogolnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie

Jednostka prowadzaca

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

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcdow)

Odpowiedzialny za przedmiot

dr hab. inz. Jacek Dziedzic

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

dr hab. inz. Jacek Dziedzic

Formy zajeé

Forma zaje¢ Wyktad

Cwiczenia  |Laboratorium | Projekt

Seminarium |RAZEM

Liczba godzin zaje¢ [30.0

0.0 45.0 0.0

0.0 75

W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0

Adres kursu na platformie eNauczanie: https://enauczanie.pg.edu.pl/2025/course/view.php?id=1135

Aktywno$¢ studenta
i liczba godzin pracy

Aktywnos¢ studenta |Udziat w zajeciach Udziat w Praca wiasna RAZEM
dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow

Liczba godzin pracy |75 5.0 70.0 150

studenta

Cel przedmiotu

Omowienie metod czgstek w zastosowaniu do zagadnien modelowania uktadéw w skali nano. Szczegotowe
omowienie metody dynamiki molekularnej: teorii (catkowanie réwnan ruchu) oraz zagadnien praktycznych
(stosowane potencjaty, warunki brzegowe, inicjalizacja symulacji, sgsiedztwo, promien odciecia). Krétki
przeglad bardziej zaawansowanych zagadnien z dziedziny dynamiki molekularnej (wybrane zagadnienia:
np. molekuty sztywne, model powlokowy, dynamika z wigzami, 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 planowac i
przeprowadzac obliczenia
teoretyczne, numeryczne i
symulacje zjawisk i procesow,
krytycznie analizowac ich wyniki,
wycigga¢ wnioski i formutowac
umotywowane opinie —w ramach
specjalnosci.

Student potrafi zaplanowac i
przeprowadzi¢ prosta symulacje
przy wykorzystaniu pakietu
LAMMPS oraz dokona¢ krytycznej
analizy otrzymanych wynikéw,
przeprowadzi¢ wizualizacje
trajektorii, wykresli¢ wykresy
kluczowych parametrow symulacji.

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

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

[K7_WO05] posiada pogtebiong
znajomos¢ metod
matematycznych, numerycznych i
symulacyjnych, klasycznych i
kwantowych, stosowanych przy
modelowaniu nanostruktur .

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

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[K7_WO01] posiada poszerzong i
uporzadkowang wiedze w
zakresie nauki o materiatach.

Student rozumie koncepcje
uporzadkowania, przejscia
fazowego. Posiada poszerzong i
uporzgdkowang wiedze dotyczacg
symulacji klasycznymi metodami
czastek w dziedzinie inzynierii
materiatowe;.

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[SW3] Ocena wiedzy zawartej w
opracowaniu tekstowym i
projektowym

[K7_U03] posiada pogtebiong
umiejetnosé postugiwania sie
zawansowanymi pakietami
oprogramowania
specjalistycznego.

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

[SU1] Ocena realizacji zadania
[SU5] Ocena umiejetnosci
zaprezentowania wynikéw
realizacji zadania

Tresci przedmiotu

Tresci przedmiotu - wyktad
Wyktad:

Najwazniejsze pytania, ktére stawiamy modelujgc uktady w skali nano. Czym jest czastka? Réwnanie
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 odciecia i jego konsekwencje. Metoda cel
potgczonych Hockneya i lista sgsiadéw Verleta. Sposoby inicjowania symulacji (potozen, predkosci),
réwnowazenie. Metody catkowania réwnan ruchu. Metoda Verleta, leapfrog, metody predictor-corrector.
Zrédta bledéw catkowania réwnarn ruchu. Wizualizacja w symulacjach MD i obliczanie obserwabli
makroskopowych (energii, temperatury, wiriatu, ciSnienia, ciepta wtasciwego, RDF, ADF, S(k), MSD, D(T)).
Potencjat i jego zwigzek z sitg. Ogdine i szczegdlne formy potencjatéw. Potencjaty LJ, miekkich i sztywnych
kul, Borna-Mayera, harmoniczny, Morse'a, Stillingera-Webera, Suttona-Chena, GAFF, AMOEBA).
Polaryzowalno$¢ i modele powtokowe (Cochrana, Finchama). Dynamika z wiezami, podejscie formalne,
SHAKE, RATTLE, QSHAKE. Molekuty sztywne w symulacjach MD, katy Eulera, macierz obrotow,
przeksztatcenia wektoréw, kwaterniony. Oddziatywania kulombowskie w symulacjach MD, metoda Ewalda.
Zespoty NVT i NpT, termostaty prymitywne, termostaty i barostaty ESM i CSM. Metody hybrydowe (QM/MM).

Laboratorium:

Celem przedmiotu jest takze zapoznanie studentéw z praktycznymi aspektami modelowania w skali
atomowej, co zrealizowane zostanie na laboratorium komputerowym. Swoimi ramami obejmuje ono

nastepujgce zagadnienia:

1) Definiowanie i wizualizowanie uktadéw atomowych.

2) Zapoznanie z programem VMD.

3) Opracowanie i prezentacja wynikéw obliczen numerycznych w programie gnuplot.
4) Zapoznanie z programem LAMMPS.
5) Przygotowanie, przeprowadzenie oraz analiza rezultatéw symulacji MD.
6) Badanie drgan czasteczki Ar_2 na podstawie symulacji MD.
7) Wyznaczenie ciepta wtasciwego monokrysztatu argonu na podstawie symulacji MD.

8) Zapoznanie z programem OVITO.

9) Wyznaczenie modutu objeto$ciowego monokrysztatu argonu na podstawie symulacji MD.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

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

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektéw uczenia sie

Sposéb oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

Raporty z éwiczen laboratoryjnych

50.0%

50.0%

Zaliczenie pisemne

50.0%

50.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

1. D.C. Rapaport, The Art of Molecular Dynamics Simulation,

Cambridge University Press, 2004.
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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.

5. Materiaty rozdane przez prowadzgcego.

Adresy eZasobdéw

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 roéznice miedzy klasycznymi a kwantowymi metodami obliczeniowego badania uktadow w
skali nano?

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

5. Jakie sg gtdwne ograniczenia metody dynamiki molekularnej?

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

7. Krétko opisz techniki numeryczne, ktére umozliwiajg zwiekszenie wydajnosci (przyspieszenie) symulacji
metodg MD.

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

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

10. Opisz w jaki spos6b wygenerowal(a)bys poczatkowe potozenia i predkosci atoméw do symulacji cieczy
za pomocg metody MD.

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

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

13. Na czym polega proces réownowazenia (equilibration) ukladu w symulacji metodg MD? Wymien kilka
najwazniejszych zasad ktérymi kierowat(a)bys$ przeprowadzajgc rownowazenie.

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 spos6b 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 zachowuije 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 $redniokwadratowe (MSD) w symulacji metodg MD? W jaki spos6b mozemy je
wyznaczy¢? 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¢ wspoétczynnik samodyfuzji? Jaka informacje niesie?
22. Jaka role w symulacji metoda MD petni potencjat? Jak jest zwigzany z sitg dziatajgca na i-ty atom?
Podaj jego 0godlng postac przyjmowang w praktyce.

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

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

25. Potencjat sztywnych kul, Borna-Mayera, harmoniczny i potencjat Morsea opisz wybrane trzy sposréd
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
cztonéw tego potencjatu?

28. Scharakteryzuj potencjat polaryzowalny AMOEBA.

29. W jaki sposob obliczamy cisnienie w symulacjach MD? Przedstaw skrocone wyprowadzenie.

30. Opisz szczegétowo metode Ewalda. Co to podejscie ma na celu? W jakich uktadach je stosujemy?
31. Na czym polega dynamika z wiezami (constrained dynamics). Podaj przykfady kiedy warto bytoby jg
zastosowac.

32. Kroétko opisz podejscie formalne oraz podejscie SHAKE do realizacji dynamiki z wiezami (constrained
dynamics).

33. Omow krotko termostat Berendsena i termostat Andersena.

34. Opisz ogdlne sposoby utrzymania statej temperatury w symulacji metodg MD.

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

Zajecia praktyczne
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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