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Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium |RAZEM
Liczba godzin zaje¢ |15.0 0.0 15.0 0.0 0.0 30
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta Aktywnos¢ studenta |Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |30 2.0 18.0 50
studenta

Cel przedmiotu

Celem przedmiotu jest zapoznanie studentéw z nowoczesnymi metodami kwantowego modelowania
materiatéw i urzadzen elektronicznych, ze szczegélnym uwzglednieniem praktycznego wykorzystania
oprogramowania symulacyjnego (np. QuantumATK). Student nabedzie umiejetnosci planowania i
przeprowadzania symulacji kwantowych, analizy wynikéw oraz interpretacji wlasciwosci elektronicznych
materiatébw w konteks$cie zastosowan technologicznych.

Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[K7_UO08] potrafi przy identyfikacji i
formutowaniu specyfikacji zadan
inzynierskich oraz ich
rozwigzywaniu:

- wykorzysta¢ metody
analityczne, symulacyjne i
eksperymentalne,

- dostrzegaé¢ ich aspekty
systemowe i pozatechniczne,

- dokonaé wstepnej oceny
ekonomicznej proponowanych
rozwigzan i podejmowanych
dziatan inzynierskich

Student potrafi projektowac i
przeprowadzac obliczenia
kwantowe, wybierajac
odpowiednie parametry
obliczeniowe (siatka k-punktéw,
energia odciecia, funkcjonaty
wymiany-korelacji) w zaleznosci
od rodzaju badanego materiatu.
Umie analizowa¢ wyniki symulacji
DFT (struktury pasmowe, gestos$c
standw, wiasciwosci transportowe)
oraz interpretowac je w kontekscie
projektowania urzgdzen
elektronicznych. Potrafi oceni¢
doktadnos$¢ i ograniczenia réznych
metod obliczeniowych oraz
dokonac¢ wstepnej oceny kosztéw
obliczeniowych proponowanych
symulaciji.

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

[K7_WO03] zna i rozumie w

Student zna i rozumie

[SW1] Ocena wiedzy

pogtebionym stopniu budowe i zaawansowane koncepcje teorii faktograficznej
zasady dziatania komponentéw i |funkcjonatu gestosci (DFT) oraz
systemow zwigzanych z metod kwantowego modelowania
kierunkiem studiow, w tym teorie, |struktury elektronowej materiatow.
metody i ztozone zaleznosci Posiada wiedze na temat
miedzy nimi oraz wybrane przyblizen uzywanych w
zagadnienia szczegotowe — obliczeniach ab initio, metod
wiasciwe dla programu ksztatcenia |reprezentacji funkcji falowych
(LCAO, plane waves). Zna zasady
modelowania wiasciwosci
elektronicznych, optycznych i
transportowych nanostruktur oraz
urzadzen elektronicznych w skali
atomowe;.
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Tresci przedmiotu

Tresci przedmiotu - wykfad

Wprowadzenie do kwantowych metod modelowania materiatéw i urzgdzen elektronicznych. Teoria
funkcjonatu gestosci (DFT) i jej zastosowanie w obliczeniach struktur elektronicznych. Przyblizenia i metody
aproksymacji w obliczeniach kwantowych. Modelowanie wtasciwosci elektronicznych, optycznych i
magnetycznych materiatéw. Zastosowanie metod kwantowych w projektowaniu urzadzen
nanoelektronicznych i spintronicznych.

Tresci przedmiotu - laboratoria

Praktyczne wykorzystanie oprogramowania do modelowania struktur atomowych i wtasciwosci
elektronicznych materiatéw. Budowanie modeli atomowych, konfiguracja parametréw obliczen DFT,
przeprowadzanie symulacji i analiza wynikéw. Wizualizacja struktur elektronowych, obliczenie struktur
pasmowych, gestosci standw elektronowych i wtasciwosci transportowych. Modelowanie interfejsow i
nanostruktur.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektéw uczenia sie

Sposéb oceniania (sktadowe) Prog zaliczeniowy Skfadowa oceny koncowej

Wyktad - kolokwium 50.0% 30.0%

Laboratorium - sprawozdania 50.0% 70.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur 1. Szabo, A., Ostlund, N.S. "Modern Quantum Chemistry: Introduction
to Advanced Electronic Structure Theory", Dover Publications (2012)
2. Martin, R.M. "Electronic Structure: Basic Theory and Practical
Methods", Cambridge University Press (2020)

3. QuantumATK User Manual and Tutorials, Synopsys Documentation
4. Kohanoff, J. "Electronic Structure Calculations for Solids and
Molecules: Theory and Computational Methods", Cambridge University
Press (2006)

5. Marder, M.P. "Condensed Matter Physics", Wiley (2010)

Uzupetniajaca lista lektur nie dotyczy

Adresy eZasobdw

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Zajecia praktyczne
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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