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1. |Nazwa kierunku fizyka
2. |Cykl rozpoczecia 2017/2018 (semestr zimowy), 2018/2019 (semestr zimowy)
3. |Poziom ksztatcenia studia drugiego stopnia
4. |Profil ksztatcenia ogolnoakademicki
5. |Forma prowadzenia studiow stacjonarna
Modut ksztatcenia: Symulacje komputerowe

Kod modutu: 0305-2F-12-17

1. Liczba punktéw ECTS: 3

2. Zaktadane efekty ksztatcenia modutu

efekty stopien
kod opis ksztatcenia realizacji
kierunku (skala 1-5)

2F 17 1 Posiada podstawowag wiedze z zakresu symulacji dynamiki molekularnej KF_Wo07 5
2F_ 17 2 Zna strukture, zasade dziatania i zakres wykorzystania programéw symulacji dynamiki molekularne;j. KF_Wo07 4
2F 17 3 Potrafi okresli¢ zalety i ograniczenia metody symulacji dynamiki molekularne;j. KF_W04 4
2F 17 4 Potrafi napisa¢ implementacje wybranych procedur i funkcji stosowanych w symulacji dynamiki molekularnej KF_U02 4
2F 17 5 Potrafi samodzielnie przygotowac¢ opracowanie wynikéw badan. KF U1l 4

3. Opis modutu

Opis Zajecia laboratoryjne prowadzone w formie warsztatéw, na ktérych studenci zapoznajg sie z nastepujgcymi zagadnieniami:

-Oddziatywania miedzy-atomowe.

-Konfiguracja poczatkowa, eliminacja pedu catkowitego uktadu, jednostki zredukowane, parametry kontrolne w etapie dochodzenia uktadu do stanu
réwnowagi

-Periodyczne warunki brzegowe, konwencja najblizszych obrazéw, obciecie sferyczne.

-Réwnania ruchu Newtona dla uktadéw atomoéw, metody rozwigzywania rownan rézniczkowych., sity i przesuniety potencjat.

-Proste srednie termodynamiczne (energia, temperatura, cisnienie).

-Wiasnosci strukturalne (dwoéjkowa funkcija rozktadu, statyczny czynnik struktury), daleko-zasiegowe poprawki energii potencjalnej i ciSnienia.
-Czasowe funkcje korelacji, czasy korelacji i wspétczynniki transportu.

-Dynamika molekularna dla réznych zespotow statystycznych.

Studenci dostaja opis (w formie elektronicznej) zagadnier dotyczacych tresci zajec, ktére omawiane sg w trakcie zajec.

Poznana wiedza wykorzystana jest do opracowania programu komputerowego symulacji dynamiki molekularnej uktadu atoméw.

Wymagania wstepne Elementarna wiedza z zakresu mechaniki klasycznej i statystycznej, znajomos$¢ jezykow programowania (np. Fortran, C/C++)
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4. Sposoby weryfikacji efektéow ksztatcenia modutu

kod nazwa (typ) opis efekty ksztatcenia modutu
2F 17 w 1 Uruchomienie programéw symulacji [Podstawa zaliczenia zajec laboratoryjnych jest znajomos¢ metody symulaciji dynamik 2F 17 1,2F 17_2,2F_17_3,
ukfadu atoméw molekularnej oraz uruchomienie programu symulacji dla uktadu atoméw 2F 17 4,2F 17 5
2F 17 w_2 aktywnos¢ na zajeciach

Dodatkowym czynnikiem ostatecznej oceny zaliczenia zaje¢ laboratoryjnych jest aktywnosc¢ i
samodzielnos¢ w trakcie opracowywania programéw komputerowych.

2F 17 4,2F 17 5

5. Rodzaje prowadzonych zaje¢

kod

rodzaj prowadzonych zajeé

praca wlasna studenta

opis (z uwzglednieniem metod

sposoby weryfikacji

liczba . liczba 5 ;
efektow ksztatcenia
hazwa dydaktycznych) godzin opis godzin
2F 17 fs 1 laboratorium Zajecia prowadzone w formie warsztatow: 30 lektura uzupetniajaca, praca z podrecznikiem 30 2F 17 w_1,
teoretyczne oméwienie zagadnien symulaciji 2F 17 w 2

dynamiki molekularnej wraz z praktycznym
zastosowaniem do uktadu atomow.
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