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Informacje podstawowe o module

Nazwa modutu

Numerical Methods

Kod modutu W4-FZ-NM-S2-1-22-11
Liczba punktéw ECTS 4
Jezyk wyktadowy angielski

Cel i opis tresci ksztatcenia

1.Historia klasycznych i ab initio metod symulacyjnych.

2.Potencjaly oddziatywan miedzyatomowych. Modele czgsteczek 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 rozwigzywania réwnan rézniczkowych zwyczajnych (algorytm Verleta, metoda
przeskoku-zaby(leap-frog) , posta¢ 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 poczatkowa (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 — dobo6r parametru zbieznosci i promieni odciecia w metodzie Ewalda, tadunki czastkowe w czgsteczkach polarnych.
7.Wartosci Srednie i fluktuacje, uogélnione ekwipartycje, proste $rednie termodynamiki (energia, temperatura, cisnienie), Srednie transformujgce
miedzy zespotami statystycznymi, ciepto wtasciwe.

8.Wiasciwosci strukturalne (funkcja rozktadu par, wspéitczynnik struktury), diugozasiegowa korekcja energii i ciSnienia.

9. Funkcje korelacji czasu i wspoétczynniki transportu (wspétczynnik dyfuzji — zaleznos¢ Einsteina i funkcja korelacji predkosci), réwnanie dyfuzji
W przestrzeni ograniczonej.

10.Dynamika molekularna dla zespotow mikrokanonicznych, kanonicznych (metoda ograniczen, skalowanie predkosci, uktad 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 réwnania ruchu). Sity Hellmanna-Feynmana. Poréwnanie metod ab initio dynamiki
molekularne;.

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 — pseudopotencjaty, termostaty i barostaty, hybrydowa kwantowa/klasyczna dynamika molekularna.
15.Zastosowanie ab initio dynamiki molekularnej — od materiatéw do bioczasteczek. Wtasciwosci z symulacji ab initio: analiza struktury
elektronowej, spektroskopia w podczerwieni, spektroskopia NMR i EPR.
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Lista modutow koniecznych do nie dotyczy

zaliczenia przed przystgpieniem do
tego modutu (o ile to konieczne)

8. |Zak+adane efekty uczenia sie modutu

Stopien
Kod Opis realizacji
Efekty uczenia sie kierunku | (skala 1-5)
El zna podstawy technik obliczeniowych i informatycznych, wspomagajacych prace fizyka i rozumie ich ograniczenia KF_Wo07 5
E2 zna formalizm matematyczny przydatny w konstruowaniu i analizie modeli fizycznych o Srednim poziomie ztozonosci; KF_WO06 2
rozumie konsekwencje stosowania metod przyblizonych
E3 umie zastosowac aparat matematyczny do rozwigzywania problemoéw fizycznych o Srednim stopniu ztozonosci KF_U02 3

9. [Metody prowadzenia zajeé

Kod Kategoria Nazwa (opis)
a0l Zbiér metod asymilacji wiedzy / podajacych Wykiad informacyjny/kursowy
systematyczny kurs z okreslonej dyscypliny naukowej w ujeciu syntetycznym; realizacja zaktada bierny odbiér
przekazanych informacji
dol Zbiér metod programowanych Praca z komputerem

np. Webquest - realizacja zadar edukacyjnych z wykorzystaniem urzgdzen elektronicznych, cyfrowych, programéw
komputerowych i aplikacji internetowych; NA petni funkcje konsultanta; praca studentéw przebiega wedfug okreslonego
przez osobe prowadzgcg zajecia planu z uwzglednieniem etapdw i instrukcji oraz zmierza do wypracowania wskazanych
rezultatéw w ustalonym terminie

10. |Formy prowadzonych zajeé¢

Kod Nazwa Liczba godzin ﬁg;::ig \évizryflkacu efektow Efekty uczenia sie modutu Metody prowadzenia zaje¢
FzZ1 wyktad 10 egzamin El, E2 a0l
Fz2 laboratorium 30 zaliczenie E3 do1

11. (Praca studenta poza udziatem w zajeciach obejmuje w szczegdlnosci:

Czy czes$ciowo

Kod Kategoria Nazwa (opis) zalicza sie do
BUNA-y?
a02 Przygotowanie do zajec Czytanie literatury / analiza materiatow zrodtowych Nie
czytanie literatury wskazanej w sylabusie; przeglad, porzadkowanie, analiza i wybor materiatow
Zrédfowych do wykorzystania w ramach zajec
a03 Przygotowanie do zajeé Cwiczenie praktycznych umiejetnosci Tak
czynnosci polegajgce na powtarzaniu, doskonaleniu i utrwalaniu praktycznych umiejetnosci, w tym
¢wiczonych podczas odbytych wczesniej zajec lub nowych, niezbednych z punktu widzenia realizacji
kolejnych elementow programu (jako przygotowanie sie uczestnictwa w zajeciach)
b01 Konsultowanie programu i organizacji zaje¢ Zapoznanie sie z zapisami sylabusa Nie

przegladanie zawartosci sylabusa i zapoznanie sie z trescig jego zapisow
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c02

Przygotowanie do weryfikacji efektow uczenia |Studiowanie wykorzystanej literatury oraz wytworzonych w ramach zaje¢ materiatow Tak
sie wgfebianie sie, dociekanie, rozwazanie, przyswajanie, interpretacja lub porzadkowanie wiedzy
pochodzacej z literatury, dokumentacji, instrukcji, scenariuszy, itd., wykorzystanych na zajeciach oraz z
notatek lub innych materiatow/wytwordw sporzgdzonych w ich trakcie
c03 Przygotowanie do weryfikacji efektow uczenia |Realizacja indywidualnego lub grupowego zadania zaliczeniowego/egz./etapowego Tak
sie zbiér czynnosci zmierzajgcych do wykonania zadania zleconego do realizacji poza zajeciami, jako
obligatoryjnego etapu/elementu weryfikacji przypisanych do tych zaje¢ efektéw uczenia sie
do1 Konsultowanie wynikéw weryfikacji efektow Analiza korekt/informacji zwrotnej ze strony NA dotyczgcych wynikéw wer. ef. ucz. Nie

uczenia sie

przeglad uwag, ocen i opinii sporzgdzonych przez NA odnoszgcych sie do realizacji zadania
sprawdzajgcego poziom osiggnietych efektow uczenia sie

Informacje dotyczace szczeg6btdéw realizacji modutu w danym roku akademickim znajduja sie w sylabusie dostepnym w systemie USOS: https://usosweb.us.edu.pl.
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