V University of Silesia in Katowice Attachment no. 2
Faculty of Computer Science and Materials Science

1. |Field of study Biomedical Engineering

2. |Academic year of entry 2018/2019 (summer term)

3. |Level of qualifications/degree [second-cycle studies (in engineering)

4. |Degree profile general academic

5. |Mode of study full-time
Module: Basics of ab initio methods of computer modelling of biomaterials

Module code: 08-IBOM-S2-18-2-PMAI

1. Number of the ECTS credits: 3

2. Learning outcomes of the module
learning level of
code description outcomes of [competence
the programme | (scale 1-5)
k 1 przywotuje wiedze dotyczgca metod modelowania ab initio materiatéw nieuporzadkowanych atomowo w02 3
k 2 prezentuje rozumienie zasad doboru przyblizen stosowanych we wspéiczesnych metodach kwantowych obliczen ab initio w04 4
W08 5
k 3 odtwarza wiedze w zakresie podstaw kwantowych wspéiczesnych metod ab initio teoretycznego modelowania biomateriatow W10 1
k 4 charakteryzuje r6znice pomiedzy petnoelektronowymi i pseudopotencjatowymi metodami kwantowego modelowania wkasciwosci [W12 4
materiatow uporzadkowanych
k 5 uzywa pakiet dedykowany do kwantowych obliczen wtasciwosci mikroskopowych i makroskopowych biomateriatow w13
k 6 dobiera wtasciwe metody obliczen ab initio dla wykonania modelowania w celu osiggniecia okreslonego celu badan U1l 4
biomateriatéw, praktycznej realizacji tych obliczen oraz dogtebnej analizy wynikéw obliczen
k 7 realizuje modelowanie ab initio dla biomateriatéw nieuporzadkowanych atomowo ulz
k 8 pogtebia umiejetnosci pracy zespotowej oraz zrozumienie koniecznosci systematycznej pracy nad projektami, ktére majg K04
diugofalowy charakter
k 9 tworzy nowe rozwigzania teoretyczne K06 1
3. Module description
Description Modut Podstawy metod ab initio komputerowego modelowania biomateriatbw ma umozliwi¢ studentowi zapoznanie sie ze wspotczesnymi kwantowymi
metodami stosowanymi w modelowaniu teoretycznym materiatéw uporzadkowanych i nieuporzadkowanych atomowo. Dzieki temu student bedzie
przygotowany do korzystania z dostepnego w laboratoriach badawczych oprogramowania do obliczen struktury elektronowej, modelowania
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termodynamicznego nowych materiatdw oraz wykorzystania wynikow dla okreslenia wtasciwosci fizycznych i chemicznych badanych oraz
projektowanych biomateriatéw.

Prerequisites

Wymagana jest realizacja efektéw ksztatcenia modutéw: fizyki ciata statego, chemii, krystalografii, metod badan materiatow.

4. Assessment of the learning outcomes of the module

learning outcomes of the

code type description module
kw1l Egzamin pisemny Weryfikacja wiedzy w oparciu o tres¢ wykladow, wskazana literature oraz odbyte ¢wiczenia k 1,k 2,k 3,k 4,k 5
k w2 Sprawdzian praktyczny Ocena opanowania podstawowych wiadomosci niezbednych do indywidualnego wykonania k 6,k 7,k 8,k 9
obliczen ab initio biomateriatow.
k w3 Sprawozdanie Ocena umiejetnosci analizy rezultatéw obliczen i powigzania z wkasciwosciami biomateriatléw [k_8, k_9

poprzez poprawne formutowanie wnioskow. Umiejetnos¢ tworzenia zwieztego opracowania
uzyskanych rezultatébw w zestawieniu wynikami wczesniejszych symulacji i obliczen

5. Forms of teaching

form of teaching

required hours of student's own work

assessment of the

code type description (including teaching methods) gfuLn obuerrs description 2;’21 obuerrs Iea;rflltr;l% (::éﬁ(:l?;es
k fs 1 lecture Wyktad ma umozliwi¢ poznanie podstaw 15 Praca ze wskazana literaturg obejmujgca 35 k w1
kwantowych, stosowanych przyblizen oraz samodzielne przyswojenie wiedzy w
zakresu zastosowan oraz ograniczen odniesieniu do podstawowych zagadnien
wspotczesnych metod ab initio stuzgcych do
modelowania biomateriatow. Wyktad
prowadzony jest z wykorzystaniem Srodkéw
multimedial-nych i demonstracji z uzyciem
pakietéw WIEN2k i VASP.
k fs 2 laboratory classes Zastosowanie poznanej teoretycznej wiedzy 25 Przygotowanie teoretycznych podstaw i 45 kw2 kw3

w praktycznych obliczeniach struktury oraz
wiasciwosci mikroskopowych i
makroskopowych biomateriatéw. Cwiczenia
wykonywane sg indywidualnie/zespotowo
przez studentéw z wykorzystaniem
wyposazenia pracowni dydaktycznych i
badawczych.

zagadnien zwigzanych z tematem
wykonywanego ¢éwiczenia oraz
przygotowanie niezbednych danych.
Samodzielne/zespotowe opracowanie
wstepu teoretycznego i prezentacji wynikow
¢wiczenia.
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