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1. |Nazwa kierunku inzynieria materiatowa
2. |Cykl rozpoczecia 2017/2018 (semestr letni)
3. |Poziom ksztatcenia studia drugiego stopnia
4. |Profil ksztatcenia ogolnoakademicki
5. |Forma prowadzenia studiow stacjonarna
Modut ksztatcenia: Przedmiot specjalistyczny 2. Podstawy metod ab initio komputerowego modelowania materiatbw

Kod modutu: IM2A PS2 PMA

1. Liczba punktéw ECTS: 4

2. Zaktadane efekty ksztatcenia modutu
efekty stopien
kod opis ksztatcenia realizacji
kierunku (skala 1-5)

IM2A_PS2_PMA|Wiedza w zakresie podstaw kwantowych wspéiczesnych metod ab initio teoretycznego modelowania materiatéw inzynierskich. [ IM2A_WO01 5
1 Znajomosc i rozumienie zasad doboru przyblizen dla potencjatu wymienno-korelacyjnego oraz sposobéw modelowania

potencjatu krystalicznego i jednoelektronowych funkciji falowych stosowanych we wspotczesnych metodach kwantowych obliczen

ab initio. Znajomos¢ i rozumie nie réznic pomiedzy petnoelektronowymi i pseudopotencjatowymi metodami kwantowego

modelowania wtasciwosci materialéw uporzgdkowanych.
IM2A_PS2_PMA|Znajomos$¢ na poziomie rozszerzonym co najmniej dwa dedykowane pakiety oprogramowania stuzace do kwantowych obliczen | IM2A_ W01 5
2 wiasciwosci mikroskopowych i makroskopowych materiatdw inzynierskich. Wiedza dotyczgca metod modelowania ab initio

materiatow nieuporzadkowanych atomowo.
IM2A_PS2_PMA|Umiejetnos$¢ zrozumiatego przedstawiania podstaw teoretycznych wspétczesnych metod kwantowych obliczen ab initio IM2A_UQ2 2
3 stosowanych w modelowaniu materiatow. Umiejetno$¢ w sposéb zrozumiaty oméwienia ograniczen poznanych metod oraz IM2A UO7 5

wyjasnienia zagadnienia zwigzane ze stosowanymi w tych metodach przyblizeniami. -

IM2A_U09 5

IM2A_PS2_PMA |Umiejetnos¢ doboru wiasciwej metody obliczen ab initio dla wykonania modelowania w celu osiggnigcia okreslonego celu badan |IM2A_U07 5
4 materiatdw inzynierskich, praktycznej realizacji tych obliczen oraz dogtebnej analizy wynikéw obliczen. Umiejetnosé realizacji

modelowanie ab initio dla materiatéw nieuporzgdkowanych atomowo.
IM2A_PS2_PMA|Wyksztalcenie odpowiedzialnosci za rzetelng realizacje projektu obliczeniowego. Pogtebienie umiejetnosci pracy zespotowej IM2A_ K03 3
5 oraz zrozumienie koniecznosci systematycznej pracy nad projektami, ktére majg dtugofalowy charakter. Przygotowanie do

aktywnego uczestnictwa w zespotowej realizacji projektu.
3. Opis modutu
Opis |

2025-04-12 02:49:15 ] 1/3



o

Uniwersytet Slaski w Katowicach
Wydziat Informatyki i Nauki o Materiatach

Zatgcznik nr 2

Modut Podstawy metod ab initio komputerowego modelowania materiatbw ma umozliwi¢ studentowi/studentce zapoznanie sie ze wspoétczesnymi
kwantowymi metodami stosowanymi w modelowaniu teoretycznym materiatéw uporzadkowanych i nieuporzadkowanych atomowo. Dzieki temu student/
studentka bedzie przygotowana do korzystania z dostepnego w laboratoriach badawczych oprogramowania do obliczen struktury elektronowej,
modelowania termodynamicznego nowych materiatéw oraz wykorzystania wynikéw dla okreslenia wtasciwosci fizycznych i chemicznych badanych oraz
projektowanych materiatow.

Wymagania wstepne

IM2A_SIECI.

Wymagana jest realizacja efektéw ksztatcenia modutéw: fizyki ciata statego, chemii, krystalografii, metod badan materiatéw oraz modutu IM2A_KMSM,

4. Sposoby weryfikacji efektéw ksztatcenia modutu

kod nazwa (typ) opis efekty ksztatcenia modutu
IM2A_PS2 Egzamin pisemny Weryfikacja wiedzy w oparciu o tre$¢ wykladow, wskazana literature oraz odbyte ¢wiczenia. IM2A_PS2_PMA_1,
_PMA w_ 1 IM2A_PS2_PMA_2,
IM2A_PS2_PMA_3,
IM2A_PS2_PMA_4,
IM2A_PS2_PMA_5
IM2A_PS2 Sprawdzian Ocena opanowania podstawowych wiadomosci niezbednych do indywidualnego wykonania IM2A_PS2 PMA 1,
_PMA w_3 obliczen kwantowych materiatow inzynierskich. IM2A_PS2_PMA 2,
IM2A_PS2_PMA_3,
IM2A_PS2 _PMA 4,
IM2A_PS2_PMA_5
IM2A_PS2 Sprawozdanie Ocena umiejetnosci rozumienia rezultatéw obliczen i powigzania z wtasciwosciami materiatdw |IM2A_PS2_PMA_1,
_PMA_w_4 inzynierskich poprzez poprawne formutowanie wnioskow. IM2A_PS2_PMA_2,

IM2A_PS2_PMA_3,
IM2A_PS2_PMA_4,
IM2A_PS2_PMA 5

5. Rodzaje prowadzonych zajeé¢

rodzaj prowadzonych zaje¢ praca wiasna studenta .
kod P lednienti d liczb liczb sposqby weryflkac_jl
nazwa pis (z uwzglednieniem meto iczba opis iczba | ofektéw ksztatcenia
dydaktycznych) godzin godzin
IM2A_PS2 wyktad Wyktad ma umozliwi¢ poznanie podstaw 30 Praca ze wskazana literaturg obejmujgca 25 IM2A_PS2_PMA_w_1
_PMA fs 1 kwantowych, stosowanych przyblizen oraz samodzielne przyswojenie wiedzy w
zakresu zastosowan oraz ograniczen odniesieniu do podstawowych zagadnieh.
wspotczesnych metod ab initio stuzgcych do
modelowania materiatow. Wyktad
prowadzony jest z wykorzystaniem srodkdw
multimedialnych i demonstracji z uzyciem
pakietow WIEN2k i VASP.
IM2A_PS2 laboratorium Zastosowanie poznanej teoretycznej wiedzy 30 Przygotowanie teoretycznych podstaw i 40 IM2A_PS2_PMA_w_3,
_PMA fs 3 w praktycznych obliczeniach struktury oraz zagadnienh zwigzanych z tematem IM2A_PS2 PMA w_4
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wlasciwosci mikroskopowych i

makroskopowych materiatéw inzynierskich.

Cwiczenia wykonywane sg indywidualnie/
zespotowo przez studentéw z
wykorzystaniem wyposazenia pracowni
dydaktycznych i badawczych.

wykonywanego éwiczenia oraz
przygotowanie niezbednych danych.
Samodzielne/zespotowe opracowanie
wstepu teoretycz-nego i prezentacji wynikow
¢wiczenia.
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