V Uniwersytet Slaski w Katowicach

1. |Nazwa kierunku fizyka
2. |Wydziat Wydziat Nauk Scistych i Technicznych
3. |Cykl rozpoczecia 2022/2023 (semestr zimowy), 2023/2024 (semestr zimowy), 2024/2025 (semestr zimowy)
4. |Poziom ksztalcenia studia drugiego stopnia
5. |Profil ksztatcenia ogolnoakademicki
6. |Forma prowadzenia studiow stacjonarna
Modut ksztatcenia: Numerical Methods

Kod modutu: W4-2F-22-11

1. Liczba punktéw ECTS: 4

2. Zaktadane efekty uczenia sie modutu

stopien
kod opis efekty uczenia | realizacji
sie kierunku (skala 1-5)
2F 11 1 zna podstawy technik obliczeniowych i informatycznych, wspomagajgcych prace fizyka i rozumie ich ograniczenia KF_wo07 5
2F_ 11 2 zna formalizm matematyczny przydatny w konstruowaniu i analizie modeli fizycznych o Srednim poziomie ztozonosci; rozumie KF_W06 2
konsekwencje stosowania metod przyblizonych
2F 11 3 umie zastosowac aparat matematyczny do rozwigzywania problemow fizycznych o $rednim stopniu ztozonosci KF_U02 3

3. Opis modutu

Opis 1.Historia klasycznych i ab initio metod symulacyjnych.

2.Potencjaty oddziatywan miedzyatomowych. Modele czasteczek sztywnych i niesztywnych, oddziatywania wewnatrz- i miedzyczasteczkowe.
Konstruowanie potencjatu miedzyczasteczkowego. Uktady molekularne izolowane i masowe (okresowe warunki brzegowe, konwencja najblizszego
obrazu, sferyczne obciecie oddziatywania).

3.Typowe ksztalty skrzynki do symulacji komputerowej. Deterministyczne metody symulacji komputerowych: Newtonowskie réwnania ruchu uktadéw
atomowych (Srodki mas czgsteczkowych), metody rozwiazywania réwnan rézniczkowych zwyczajnych (algorytm Verleta, metoda przeskoku-zaby(leap-
frog) , postac predkosci algorytmu Verleta, metoda korektora predykcyjnego)

4.Dynamika molekularna czgsteczek sztywnych, opis ruchu obrotowego (kwaterniony), metody rozwigzywania réwnan Eulera (metoda przeskoku i
predyktora-korektora), dynamika ograniczen — metoda SHAKE, dynamika molekularna sfer twardych.

5.Konfiguracja poczgtkowa (potozenia, orientacje i predkosci zgodnie z wymagang temperaturg), eliminacja pedu catkowitego, jednostki zredukowane
(wewnetrzne), parametry kontrolne w biegu rownowazgcym, sity, przesuniete i przesuniete potencjaty sity.

6.0ddziatywania dlugozasiegowe (oddziatywania kulombowskie i dipolowe), metoda sumowania Ewalda, btedy sumowania w przestrzeni rzeczywistej i
odwrotnej — dobdr parametru zbieznosci i promieni odciecia w metodzie Ewalda, fadunki czastkowe w czasteczkach polarnych.

7.Wartosci $rednie i fluktuacje, uogdinione ekwipartycje, proste $rednie termodynamiki (energia, temperatura, cisnienie), Srednie transformujgce miedzy
zespotami statystycznymi, ciepto wtasciwe.
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8.Wtasciwosci strukturalne (funkcja rozktadu par, wspoétczynnik struktury), diugozasiegowa korekcja energii i ciSnienia.

9. Funkcje korelacji czasu i wspoétczynniki transportu (wspétczynnik dyfuzji — zaleznos€ Einsteina i funkcja korelacji predkosci), rownanie dyfuzji w
przestrzeni ograniczonej.

10.Dynamika molekularna dla zespotéw mikrokanonicznych, kanonicznych (metoda ograniczen, skalowanie predkosci, uklad rozszerzony i metoda
Berendsena), zespoly izobaryczne i izobaryczno-izotermiczne.

11.Stochastyczne metody symulacji komputerowych: dynamika Browna, metody Monte Carlo (metoda Metropolisa, izotermyczno-izobaryczna i
wielkokanoniczna Monte Carlo).

12.Podstawowe techniki dynamiki molekularnej ab initio: dynamika molekularna Ehrenfesta (EMD), dynamika Borna-Oppenheimera (BOMD) i dynamika
molekularna Car-Parinello (CPMD) (lagrangian i rGwnania ruchu). Sity Hellmanna-Feynmana. Poréwnanie metod ab initio dynamiki molekularnej.
13.Sprzezenie CPMD z teorig funkcjonatu gestosci. Implementacja CPMD z falami ptaskimi. Energia elektrostatyczna, energia wymiany i korelacji.
Optymalizacja orbitali Kohna-Shama. Organizacja i uktad programu.

14.Atomy z falami ptaskimi — pseudopotencjaly, termostaty i barostaty, hybrydowa kwantowa/klasyczna dynamika molekularna.

15.Zastosowanie ab initio dynamiki molekularnej — od materiatéw do bioczgsteczek. Whasciwosci z symulacji ab initio: analiza struktury elektronowej,
spektroskopia w podczerwieni, spektroskopia NMR i EPR.

Wymagania wstepne

Zdolnos¢ programowania w dowolnym jezyku umozliwiajgcym programowanie proceduralne (zalecany Fortran 90/95 lub C/C++). Znajomos¢ podstaw
analizy matematycznej (rézniczkowani i catkowanie) oraz algebry liniowej.

4. Sposoby weryfikacji efektéw uczenia sie modutu

kod nazwa (typ) opis efekty uczenia sie modutu

2F 11 w 1 test/kolokwium Cztery razy w semestrze; zadania polegajg na napisaniu kilku programéw z wykorzystaniem [2F_11 1,2F_11 2,2F_11_3
poznanych metod numerycznych

2F 11 w 2 egzamin pisemny (przy komputerze) |Warunkiem przystapienia do egzaminu jest zaliczenie ¢wiczen laboratoryjnych; zakres 2F 11 1,2F 11 2,2F 11 3

materialu — wszystkie zagadnienia omawiane na wykfadach; skala ocen 2-5;

5. Rodzaje prowadzonych zaje¢

rodzaj prowadzonych zajeé praca wiasna studenta L
kod oni lednieni d liczb liczb sposo'by weryfl_kac_jl
nazwa pis (z uwzglednieniem meto iczba opis iczba | efektéw uczenia sie
dydaktycznych) godzin godzin
2F 11 fs 1 wyktad omowienie zagadnien bedacych tematem 10 Zapoznawanie sie z materiatami 40 2F 11 w 2
wyktadu z wykorzystaniem prezentaciji umieszczonymi na platformie e-learningowej
multimedialnych oraz przeprowadzanych ,na oraz notatkami z wyktadéw; praca z
zywo” ilustracji dziatania programéw. podrecznikiem
Materiaty do wykfadu udostepnione na
platformie e-learningowe;.
2F 11 fs 2 laboratorium samodzielne pisanie i uruchamianie 30 Rozwigzywanie zadan (pisanie programow) 90 2F 11 w 1
programéw komputerowych; dyskusja przy umieszczonych na platformie e-learningowej,
tablicy: metody podejscia do konkretnych
probleméw fizycznych, algorytmizaciji
zagadnienia i pojawiajgcych sie problemow.
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