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Informacje podstawowe o module

Nazwa modutu

Komputerowe modelowanie struktury i wtasciwos$ci materiatéw

Kod modutu IM2A_KMSM
Liczba punktéw ECTS 4
Jezyk wyktadowy polski

Cel i opis tresci ksztatcenia

Modut Komputerowe modelowanie struktury i wkasciwosci materiatdw ma umozliwi¢ studentowi/studentce zapoznanie sie z formalizmem
kwantowym w zastosowaniu do obliczern numerycznych wiasciwosci mikroskopowych matych (skonczonych) oraz rozciagtych (periodycznych)
uktadow fizycznych.

Dzieki temu student/studentka bedzie przygotowana do korzystania z dostepnego w laboratoriach badawczych oprogramowania do obliczenh
struktury elektronowej, modelowania termodynamicznego nowych materialdw oraz wykorzystania wynikéw dla okreslenia wtasciwosci fizycznych
i chemicznych badanych oraz projektowanych materiatow.

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

nie dotyczy

8. |Zak+adane efekty uczenia sie modutu

Stopien
Kod Opis realizacji
Efekty uczenia sie kierunku | (skala 1-5)
IM2A_KMSM |Zna oraz rozumie pojecia i postulaty mechaniki kwantowej oraz ma wiedze w zakresie modelowania kwantowego IM2A_WO01 3
1 matych uktadow. Ma wiedze w zakresie modeli struktury elektronowej uktadéw periodycznych: model elektrondw prawie | v2a W09 3
swobodnych, przyblizenie ciasnego wigzania. Zna oraz rozumie przyblizone metody mechaniki kwantowej: rachunek -
zaburzen, rachunek wariacyjny.
IM2A_KMSM |Posiada wiedze w zakresie opisu kwantowego uktadéw wieloelektronowych — rozumie istote przyblizenia Borna- IM2A_WO01 3
2 Oppenheimera, kwantowych metod jednoczgstkowych (Hartree, Hartree-Focka, Thomasa-Fermiego) oraz metody IM2A W09 3
funkcjonatu gestosci Hohenberga-Kohna-Shama. Zna co najmniej jeden pakiet oprogramowania, stuzacy do -
kwantowych obliczen wtasciwosci mikroskopowych i makroskopowych materiatéw inzynierskich.
IM2A_KMSM |Potrafi w spos6b zrozumiaty sformutowac definicje i postulaty mechaniki kwantowej. Postuguje sie rachunkiem IM2A_U01 3
3 kwantowym dla prostych uktadéw kwantowo-mechanicznych. Potrafi w sposéb zrozumialty uméwié zatozenia oraz IM2A  U08 3
zasadnicze rezultaty podstawowych kwantowych modeli struktury elektronowej uktadéw periodycznych. -
IM2A_KMSM |Potrafi przedstawi¢ zatozenia, mozliwosci i ograniczenia metod klasycznych i metod ab initio modelowania proceséw IM2A_UO08 3
_4 zachodzacych w materiatach inzynierskich, uzasadni¢ wybér modelu do rozwigzania prostego problemu badawczego.
Potrafi wykonac¢ klasyczne modelowanie oraz obliczenia ab initio wtasciwo$ci mikro- i makro-skopowych materiatlow
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inzynierskich oraz przeprowadzi¢ testy zalozonego modelu i interpretacje rezultatow obliczen z zastosowaniem
wybranych pakietéw obliczeniowych(WIEN2k, Quantum Espresso, LAMMPS).

IM2A_KMSM |Ma swiadomos$¢ ograniczenia jednostkowej metody badawczej i widzi koniecznosé wszechstronnej, naukowej analizy IM2A_KO1 3

5 problemdw z zakresu inzynierii materiatowej. Ma swiadomos¢ i zna mozliwosci dalszego doksztatcania sie w zakresie IM2A UO3 3
nowoczesnych metod symulacji komputerowych w zastosowaniu w inzynierii materiatowej. -

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 odbior
przekazanych informacji

a05 Zbiér metod asymilacji wiedzy / podajacych Objasnienie/wyjasnienie
eksplikacja polegajgca na wyprowadzeniu uznanego z gory twierdzenia z innych, wczesniej juz znanych, w okreslonej przez
osobe prowadzgcg zajecia liczbie krokow

b0O1 Zbiér metod problemowych Wyktad problemowy
analiza wybranego problemu naukowego lub praktycznego z weryfikacjag i probg rozwigzania wyktadanych kwestii oraz
wskazaniem konsekwencji wynikajacych z tego rozwigzania

c07 Zbiér metod eksponujgcych Prezentacja
mechaniczne przedstawienie syntetycznego obrazu tresci w formie grafiki prezentacyjnej, np. szeregu slajdow lub innych
form multimedialnych zwykle z oméwieniem/innym komentarzem, typowe sktadniki prezentacji - tekst ujety w punkty,
wykresy, grafika (obrazy) i animacje; ew. efekty dzwiekowe lub muzyka, ilustracja multimedialna tresci zaje¢ prezentowana
w formie rzutowanego obrazu

do1 Zbiér metod programowanych Praca z komputerem
np. Webquest - realizacja zadan edukacyjnych z wykorzystaniem urzadzen elektronicznych, cyfrowych, programoéw
komputerowych i aplikacji internetowych; NA peini funkcje konsultanta,; praca studentow przebiega wedftug okreslonego
przez osobe prowadzgca zajecia planu z uwzglednieniem etapdw i instrukcji oraz zmierza do wypracowania wskazanych
rezultatéw w ustalonym terminie

do2 Zbiér metod programowanych Praca z podrecznikiem programowym
praca z wykorzystaniem podrecznika zawierajacego strukture obejmujacag czesc lub catos¢ programu nauczania modutu z
okreslong formutg studiowania tresci; w tym praca z podrecznikiem przedmiotowym, atlasem, katalogiem, zbiorem zadan, itp.

fo1l Metody samodzielnego uczenia sie Autoedukacja
metoda samodzielnego zdobywania, pogfebiania lub poszerzania wiedzy, umiejetnosci i komp. spof.; metoda
komplementarna do procesu ksztatcenia realizowanego w ramach zajec; przejmowanie zadania rozwijania i ksztattowania
kwalifikacji we wiasnym zakresie; samoksztafcenie

f02 Metody samodzielnego uczenia sie Indywidualna praca z tekstem
poszukiwanie i zdobywanie nowych wiadomosci z wykorzystaniem podrecznikdw i innych Zrédet pisanych (w tym w wersji
cyfrowej); wyszukiwanie tekstow, dobor fragmentdw do analizy/interpretacji, wykorzystanie innych tekstéw do rozwigzania
problemu w ramach studiowanego zagadnienia

fO3 Metody samodzielnego uczenia sie Praca koncepcyjna

samodzielnie (lub w wybranej grupie) realizowana aktywnosc¢ (gt. intelektualna) skutkujgca powstaniem pomystu, idei,
projektu; tworzenie planu w oparciu o wizje; opracowanie ogdélnego zarysu projektu; wytworzenie uproszczonego szkicu
wariantéw postepowania/wytworu/dzieta
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10. |Formy prowadzonych zajeé¢

Kod Nazwa Liczba godzin ﬁgf::ig \;vizryflkacu efektow Efekty uczenia sie modutu Metody prowadzenia zaje¢
IM2A_KMSM_fs_1 |wyktad 30 egzamin IM2A_KMSM_1, IM2A_KMSM_2, |a01, b01, c07
IM2A_KMSM_3, IM2A_KMSM_4,
IM2A_KMSM_5
IM2A_KMSM _fs 2 |laboratorium 60 zaliczenie IM2A_KMSM_1, IM2A_KMSM_2, |a05, d01, d02, fo1, f02, fO3
IM2A_KMSM_3, IM2A_KMSM_4,
IM2A_KMSM_5

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

Czy czesciowo

Kod Kategoria Nazwa (opis) zalicza sie do
BUNA-y?
a0l Przygotowanie do zajeé Kwerenda materiatéw i przeglad dziatan niezbednych do uczestnictwa w zajeciach Nie
przeglad literatury, dokumentacji, narzedzi i materiatow oraz specyfiki i zakresu dziatarnn wskazanych w
sylabusie jako wymagane do petnego uczestnictwa w zajeciach
a02 Przygotowanie do zajeé Czytanie literatury / analiza materiatow zrodtowych Nie
czytanie literatury wskazanej w sylabusie; przeglad, porzadkowanie, analiza i wybor materiatéw
Zrodlowych do wykorzystania w ramach zaje¢
a03 Przygotowanie do zaje¢ Cwiczenie praktycznych umiejetnosci Nie
czynnosci polegajgce na powtarzaniu, doskonaleniu i utrwalaniu praktycznych umiejetnosci, w tym
¢wiczonych podczas odbytych wczesniej zajec lub nowych, niezbednych z punktu widzenia realizacji
kolejnych elementéw programu (jako przygotowanie sie uczestnictwa w zajeciach)
c01 Przygotowanie do weryfikacji efektéw uczenia |Ustalanie etapdéw realizacji zadan przyczyniajacych sie do weryfikacji efektow uczenia sie Nie
sie przygotowanie strategii realizacji zadania uwzgledniajgcej podziat tresci, czynnosci i ich zakres, czas
realizacji oraz/lub sposob pozyskania niezbednych do jego wykonania materiatow i narzedzi, itp.
c03 Przygotowanie do weryfikacji efektéw uczenia |Realizacja indywidualnego lub grupowego zadania zaliczeniowego/egz./etapowego Nie
sie zbiér czynnosci zmierzajgcych do wykonania zadania zleconego do realizacji poza zajeciami, jako
obligatoryjnego etapu/elementu weryfikacji przypisanych do tych zajec efektéw uczenia sie
dol Konsultowanie wynikéw weryfikacji efektow Analiza korekt/informaciji zwrotnej ze strony NA dotyczacych wynikéw wer. ef. ucz. Tak
uczenia sie przeglad uwag, ocen i opinii sporzgdzonych przez NA odnoszgcych sie do realizacji zadania
sprawdzajgcego poziom osiagnietych efektow uczenia sie
do2 Konsultowanie wynikéw weryfikacji efektow Opracowanie planu korekty i zadan uzupetniajgcych/korygujacych Tak

uczenia sie

przeglad i wybor zadan oraz czynnosci pozwalajgcych na eliminacje wskazanych przez NA bteddw, ich
weryfikacje lub poprawe oraz zaliczenie zadania na, co najmniej, najnizszym dopuszczalnym poziomie

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