V Uniwersytet Slaski w Katowicach Zatacznik nr 2
Wydziat Matematyki, Fizyki i Chemii

Nazwa kierunku

fizyka techniczna

Cykl rozpoczecia

2017/2018 (semestr zimowy)

Poziom ksztatcenia

studia pierwszego stopnia (inzynierskie)

Profil ksztalcenia

ogolnoakademicki

alrwdIE

Forma prowadzenia studiéw stacjonarna

Modut ksztatcenia:

Komputerowe metody symulaciji

Kod modutu: 0305-1FT-17-57

1. Liczba punktéw ECTS: 4

2. Zaktadane efekty ksztatcenia modutu

efekty stopien
kod opis ksztatcenia realizacji
kierunku (skala 1-5)
1FT 57 1 Posiada podstawowag wiedze z zakresu symulacji dynamiki molekularnej i metod Monte Carlo KFT_WO08 5
1FT 57 2 Potrafi okresli¢ zalety i ograniczenia poznanych metod symulacji komputerowych. KFT_WO08 5
1FT_57_3 Zna metody rozwigzywania rownarn rézniczkowych na siatkach. KFT_WO08 5
1FT 57 4 Potrafi napisa¢ implementacije procedur w symulacjach komputerowych dynamiki molekularnej lub KFT_Ul1 4
Monte Carlo.

1FT_57 5 Potrafi rozwigza¢ zagadnienie przeptywu lub transportu stosujac jedna z prezentowanych metod. KFT_U09 4

3. Opis modutu

Opis

Na wyktadzie student zapoznaje sie z nastepujgcymi zagadnieniami:

-Klasyczne symulacje komputerowe — oddziatywania miedzy-atomowe; modele czasteczek; periodyczne warunki brzegowe; konwencja najblizszych
obrazow; obciecie sferyczne.

-Symulacja dynamiki molekularnej: réwnania ruchu Newtona dla uktadéw atoméw, metody rozwigzywania réwnan réznicowych, symulacja sztywnych
molekut — opis ruchu rotacyjnego i rozwigzywanie réwnan ruchu; dynamika z wiezami — algorytm SAKE, konfiguracja poczatkowa, eliminacja pedu
catkowitego uktadu, jednostki zredukowane, parametry kontrolne w etapie dochodzenia uktadu do réwnowagi, sity i przesuniety potencjat, oddziatywania
dalekiego zasiegu, metoda sumowania Ewalda, fadunki utamkowe w czasteczkach dipolowych, proste Srednie termodynamiczne (energia, temperatura,
cisnienie), transformacja wartosci srednich miedzy zespotami statystycznymi, ciepto wtasciwe. Wiasnosci strukturalne (dwdjkowa funkcja rozktadu,
statyczny czynnik struktury), daleko-zasiegowe poprawki energii potencjalnej i ciSnienia, czasowe funkcje korelacji, czasy korelacji i wspotczynniki
transportu, dynamika molekularna dla ré6znych zespotéw statystycznych.

-Stochastyczne symulacje komputerowe: metody Monte Carlo dla r6znych zespotéw statystycznych.

-Praktyczny wstep do symulacji osrodkow ciggtych (cieczy i osrodkéw sprezystych). Metody rozwigzywania rownan rézniczkowych na siatkach
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transportu.

(FDM,FEM,FVM). Metody czasteczkowe. Rozwigzywanie réwnan transportu.

W trakcie zaje¢ laboratoryjnych( tematy ¢wiczen laboratoryjnych do wyboru) poznana na wyktadach wiedza wykorzystana bedzie do opracowania
projektu obejmujgcego program symulacji dynamiki molekularnej lub Monte Carlo uktadu atoméw oraz rozwigzanie zagadnienia przeptywu lub

Przedmiot obowigzkowy w semestrze 5 dla specjalnosci Nowoczesne materiaty i techniki pomiarowe; wyktad zakoriczony egzaminem.

Wymagania wstepne Elementarna wiedza z zakresu mechaniki klasycznej i fizyki statystycznej, znajomos$¢ jezykdéw programowania (Fortran, C/C++)

4. Sposoby weryfikacji efektow ksztatcenia modutu

kod nazwa (typ)

opis

efekty ksztatcenia modutu

1FT_57 w_1 |projekt

Podstawg zaliczenia zajec¢ laboratoryjnych jest projekt majgcy na celu uruchomienie programu
symulacji dynamiki molekularnej lub Monte Carlo uktadu atomoéw oraz rozwigzanie
zagadnienia przeptywu lub transportu

1FT 57 4,1FT 57 5

1FT_57 w_2 |egzamin ustny

Trzy pytania z zagadnien wyktadu (symulacje dynamik molekularnej i Monte Carlo oraz metod
rozwiazywania réwnan rézniczkowych)
Egzamin obowigzkowy dla sp. Nowoczesne materiaty i techniki pomiarowe w semestrze 5.

1FT 57 1, 1FT 57 2,
1FT 57 3

5. Rodzaje prowadzonych zajeé¢

rodzaj prowadzonych zaje¢

praca wiasna studenta

kod

sposoby weryfikacji

opis (z uwzglednieniem metod liczba . liczba | ofektéw ksztatcenia
hazwa dydaktycznych) godzin opis godzin
1FT 57 fs_ 1 [wykiad Wyktad zagadnieh przedstawionych w 15 Praca z podrecznikiem; lektura uzupetniajaca 30 1FT_57 w_2
»Opisie modutu” z wykorzystaniem
prezentacji multimedialne;.
1FT 57 fs 2 [laboratorium Opracowanie projektu 30 Przyswojenie wiedzy z wyktaddw. 20 1FT_57 w_2
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