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1. |Nazwa kierunku inzynieria materiatowa

N

Wydziat Wydziat Nauk Scistych i Technicznych

3. |Cykl rozpoczecia 2019/2020 (semestr letni), 2020/2021 (semestr letni), 2021/2022 (semestr letni), 2022/2023 (semestr letni), 2023/2024 (semestr letni),

2024/2025 (semestr letni)

4. |Poziom ksztalcenia studia drugiego stopnia

5. |Profil ksztatcenia ogolnoakademicki

6. |Forma prowadzenia studiow

stacjonarna

Modut ksztatcenia:

Komputerowe modelowanie struktury i wtasciwosci materiatéw

1. Liczba punktéw ECTS: 4

Kod modutu: IM2A_KMSM

2. Zaktadane efekty uczenia sie modutu

stopien
kod opis efekty uczenia | realizacji
sie kierunku (skala 1-5)

IM2A_KMSM_1 |Zna oraz rozumie podstawowe pojecia i postulaty mechaniki kwantowej oraz ma podstawowa wiedze w zakresie doktadnego IM2A_WO01 5
modelowania kwantowego matych uktadéw. Ma podstawowag wiedze w zakresie modeli struktury elektronowej uktadow IM2A W11 1
periodycznych: model elektronéw prawie swobodnych, przyblizenie ciasnego wigzania. Zna oraz rozumie przyblizone metody -
mechaniki kwantowej: rachunek zaburzen, rachunek wariacyjny.

IM2A_KMSM_2 [Posiada podstawowa wiedze w zakresie opisu kwantowego uktadéw wieloelektronowych — rozumie istote przyblizenia Borna- IM2A_WO01 5
Oppenheimera, kwantowych metod jednoczastkowych (Hartree, Hartree-Focka, Thomasa-Fermiego) oraz metody funkcjonatu IM2A W15 5
gestosci Hohenberga-Kohna-Shama. Zna na poziomie podstawowym co najmniej jeden dedykowany pakiet oprogramowania, -
stuzgcy do kwantowych obliczen wtasciwosci mikroskopowych i makroskopowych materiatéw inzynierskich.

IM2A_KMSM_3 [Potrafi w sposéb zrozumialy sformutowac definicje i postulaty mechaniki kwantowej. Postuguje sie rachunkiem kwantowym dla IM2A_UQ2 5
prostych uktadéw kwantowo-mechanicznych. Potrafi w sposob zrozumiaty umoéwic¢ zatozenia oraz zasadnicze rezultaty IM2A U09 1
podstawowych kwantowych modeli struktury elektronowej uktadéw periodycznych. -

IM2A_KMSM_4 |Potrafi z sposéb zrozumialy przedstawi¢ ograniczenia kwantowej mechaniki w zastosowaniu do problemu uktadéw IM2A_UQ7 4
wieloelektronowych oraz omoéwic¢ przyblizenia niezbedne do kwantowego rozwigzania tego problemu. Potrafi okresli¢ zatozenia, IM2A UOS 4
mozliwosci i ograniczenia metod klasycznych i metod ab initio modelowania proceséw zachodzgcych w materiatach -
inzynierskich, uzasadni¢ wybér modelu do rozwigzania prostego problemu badawczego. Potrafi wykonaé klasyczne
modelowanie oraz obliczenia ab initio wlasciwosci mikro- i makro-skopowych materiatdw inzynierskich oraz przeprowadzic testy
zalozonego modelu i interpretacje rezultatow obliczen z zastosowaniem wybranych pakietéw obliczeniowych(WIEN2k, Quantum
Espresso, LAMMPS).

IM2A_KMSM_5 |Ma swiadomos¢ ograniczenia jednostkowej metody badawczej i widzi koniecznos¢ wszechstronnej, naukowej analizy probleméw [IM2A_KO01 3
z zakresu inzynierii materiatowej. Ma Swiadomos¢ i zna mozliwosci dalszego doksztatcania si¢ w zakresie nowoczesnych metod || v2a K04 3
symulacji komputerowych w zastosowaniu w inzynierii materiatowej. -
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IM2A_KMSM_6

Ma swiadomos$¢ ograniczenia jednostkowej metody badawczej i widzi koniecznos¢ wszechstronnej, naukowej analizy problemoéw
z zakresu inzynierii materiatowej. Ma swiadomos¢ i zna mozliwosci dalszego doksztatcania sie w zakresie nowoczesnych metod
symulacji komputerowych w zastosowaniu w inzynierii materiatowej.

IM2A_KO1
IM2A_KO04

3. Opis modutu

Opis

Modut Komputerowe modelowanie struktury i wtasciwosci materiatdbw ma umozliwi¢ studentowi/studentce zapoznanie sie z formalizmem kwantowym w
zastosowaniu do obliczen numerycznych wiasciwosci mikroskopowych matych (skoriczonych) oraz rozciagtych (periodycznych) uktadéw fizycznych.
Dzieki temu student/studentka bedzie przygotowana do korzystania z dostepnego w laboratoriach badawczych oprogramowania do obliczen struktury
elektronowej, modelowania termodynamicznego nowych materialéw oraz wykorzystania wynikow dla okreslenia wiasciwosci fizycznych i chemicznych
badanych oraz projektowanych materiatéw.

Wymagania wstepne

Wymagana jest realizacja efektéw ksztatcenia modutéw analizy matematycznej, fizyki ciata statego, chemii, krystalografii, metod badan materiatéw oraz
termodynamiki

4. Sposoby weryfikacji efektéw uczenia sie modutu

kod nazwa (typ) opis efekty uczenia sie modutu
IM2A_KMSM |Egzamin pisemny Weryfikacja wiedzy w oparciu o tres¢ wykladow, wskazana literature oraz odbyte ¢wiczenia IM2A_KMSM _1,
w1 IM2A_KMSM_2,
IM2A_KMSM_3,
IM2A_KMSM_4,
IM2A_KMSM_5,
IM2A_KMSM_6
IM2A_KMSM |Kolokwium pisemne Sprawdzenie nabytych umiejetnosci w zakresie obliczer kwantowych dla modelowych IM2A_KMSM_1,
w2 uktadow kwantowych IM2A_KMSM_2,
IM2A_KMSM_3,
IM2A_KMSM_4
IM2A_KMSM  [Sprawdzian praktyczny Ocena opanowania podstawowych wiadomosci niezbednych do indywidualnego wykonania IM2A_KMSM_1,
_w_3 obliczen kwantowych materiatow inzynierskich IM2A_KMSM_2
IM2A_KMSM |Sprawozdanie Ocena umiejetnosci rozumienia rezultatéw obliczen i powigzania z wlasciwosciami materiatow [IM2A_KMSM_3,
w_ 4 inzynierskich poprzez poprawne formutowanie wnioskow IM2A_KMSM_4,
IM2A_KMSM _5

5. Rodzaje prowadzonych zajeé¢

rodzaj prowadzonych zaje¢ praca wiasna studenta

sposoby weryfikacji

kod opis (z uwzglednieniem metod liczba . liczba 5 PN
efektéw uczenia si
hazwa dydaktycznych) godzin opis godzin ¢
IM2A_KMSM  |wyktad Wyktad ma umozliwi¢ poznanie podstaw i 30 Praca ze wskazana literaturg obejmujgca 20 IM2A_KMSM_w_1
fs 1 procedur kwantowego opisu matych uktadow samodzielne przyswojenie wiedzy w

kwantowych i periodycznych struktur
wieloelektronowych oraz zaznajomi¢ z
zasadami i procedurami modelowania
kwantowego w zastosowaniu do inzynierii

odniesieniu do podstawowych zagadnienh
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materiatowej. Wyktad prowadzony jest z
wykorzystaniem srodkéw multimedialnych,
demonstracji oraz programu WIEN2k.
IM2A_KMSM |laboratorium Zastosowanie poznanych wiadomosci 60 Przygotowanie teoretycznych podstaw i 15 IM2A_KMSM_w_2,
_fs_ 3 teoretycznej wiedzy w praktycznych zagadnien zwigzanych z tematem IM2A_KMSM_w_3,
obliczeniach struktury oraz wtasciwosci wykonywanego ¢wiczenia. IM2A_KMSM_w_4
mikroskopowych i makroskopowych Samodzielne opracowanie wstepu
materiatow inzynierskich. Cwiczenia teoretycznego.
wykonywane sg indywidualnie przez Indywidualne opracowanie wynikow
studentéw z wykorzystaniem wyposazenia éwiczenia.
pracowni dydaktycznych.
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