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Nazwa przedmiotu
Modelowanie i symulacje molekularne [S1FT2>MiSM]

Przedmiot

Kierunek studiow Rok/Semestr

Fizyka techniczna 3/5

Studia w zakresie (specjalnosc) Profil studiow

- ogolnoakademicki

Poziom studiow Jezyk oferowanego przedmiotu
pierwszego stopnia polski

Forma studiow Wymagalnosc¢

stacjonarne obieralny

Liczba godzin

Wyktad Laboratorium Inne (np. online)
30 30 0

Cwiczenia Projekty/seminaria

0 0

Liczba punktéw ECTS

4,00

Koordynatorzy Wyktadowcy

dr hab. Arkadiusz Ptak prof. PP
arkadiusz.ptak@put.poznan.pl

Wymagania wstepne

Wiedza z fizyki kwantowej i klasycznej w zakresie wyktadanym na kierunku "fizyka techniczna".
Umiejetnos¢ rozwigzywania prostych probleméw fizycznych w oparciu o posiadang wiedze, umiejetno$¢
pozyskiwania informacji ze wskazanych zrédet. Zrozumienie koniecznosci poszerzania swoich
kompetencji, gotowos¢ do podjecia wspdtpracy w ramach zespotu.

Cel przedmiotu

1. Przekazanie studentom podstawowej wiedzy i umiejetnosci w zakresie modelowania i symulaciji
molekularnych. 2. Rozwijanie u studentéw umiejetnosci analizy jakosciowej i ilosciowej zjawisk fizycznych
zachodzgcych na poziomie molekularnym, z wykorzystaniem symulacji komputerowych.

Przedmiotowe efekty uczenia sie

Wiedza:

Student zna i rozumie:

1) podstawowe zasady modelowania molekularnego wykorzystujgcego prawa fizyki klasyczne;j

2) podstawowe metody modelowania molekularnego wykorzystujgce zasady fizyki kwantowej, w tym
metody chemii kwantowej ("ab initio" oraz pétempiryczne) oraz metody, ktérych podstawg jest teoria



funkcjonatu gestosci elektronowej (DFT)
3) metodologie symulacji dynamiki molekularnej

Umiejetnosci:

Student potrafi:

1) poprawnie wykorzystac¢ standardowe narzedzia analityczne, w tym numeryczne i obliczeniowe, do
rozwigzywania szczegotowych probleméw fizycznych i technicznych; potrafi krytycznie oceni¢ wyniki
takiej analizy

2) przeprowadzi¢ modelowanie i symulacje molekularne z wykorzystaniem standardowego
oprogramowania wykorzystujgcego metody fizyki klasycznej i kwantowej

3) wybra¢ metode modelowania molekularnego do rozwigzania problemu fizycznego, a takze ustali¢
niezbedne zasoby komputerowe do wykonania zadania obliczeniowego

Kompetencje spoteczne:

Student zdobywa kompetencje pozwalajgce na:

1) odpowiedzialng prace nad wyznaczonym zadaniem, zarobwno samodzielnie, jak i w zespole,
przyjmujgc w nim rozne role

2)c zrozumienie potrzeby i ustalenie mozliwosci ciggtego doksztatcania sie w celu podnoszenia
kompetencji zawodowych i spotecznych

Metody weryfikacji efektow uczenia sie i kryteria oceny
Efekty uczenia sie przedstawione wyzej weryfikowane sg w nastepujgcy sposob:

Metoda weryfikacji Kryteria oceny

Wyktad:

est z pytaniami zamknietymi i otwartymi 3: 50.1%-70.0%
4:70.1%-90.0%

5:0d 90.1%

Laboratorium:

ocena aktywnosci w laboratorium, sprawozdania 3: 50.1%-70.0%
4:70.1%-90.0%

5:0d 90.1%

Tresci programowe

Podstawy modelowania i symulacji komputerowych w skali atomowej, obejmujgce tworzenie modeli
molekularnych kwantowych i klasycznych, symulacje dynamiki molekularnej oraz dokowanie molekularne.

Tematyka zaje¢

1. Wprowadzenie do modelowania i symulacji komputerowych, w szczegdélnosci molekularnych.
2. Modelowanie molekularne; rodzaje modeli i ich otoczenia, rodzaje obliczeh.

3. Modele klasyczne czgsteczek; idea pola sitowego.

4. Modele kwantowe czgsteczek; konstrukcja i rozwigzywanie réwnania Schroedingera; rownanie
Kohna-Shama.

5. Algorytmy optymalizacji geometrii czgsteczek.

6. Symulacje: dynamika molekularna, dynamika Langevina, metoda Monte-Carlo.

7. Dokowanie molekularne jako element komputerowo wspomaganego projektowanie lekéw.

Metody dydaktyczne

1. Wyktad konwersatoryjny: prezentacja multimedialna, pokazy symulaciji.
2. Cwiczenia laboratoryjne: przeprowadzanie modelowania i symulacji komputerowych, indywidualne
projekty, dyskusja, praca w zespotach.

Literatura

Podstawowa:

1. Materiaty z wyktadéw (po polsku)

2. Understanding Molecular Simulation. From Algorithms to Applications, D. Frenkel, B. Smit, Academic
Press



Uzupetniajgca:

1. Molecular Modeling Techniques in Material Sciences, J.-R. Hill, L. Subramanian, A. Maiti,

Taylor&Francis 2005

2. Molecular Modeling and Simulation. An Interdisciplinary Guide, T. Schlick, 2nd edition, Springer 2010

3. http://www.molnet.eu (po polsku)

Bilans naktadu pracy przecietnego studenta

laboratoryjnych/éwiczen, przygotowanie do kolokwiéw/egzaminu,
wykonanie projektu)

Godzin ECTS
taczny naktad pracy 100 4,00
Zajecia wymagajgce bezposredniego kontaktu z nauczycielem 60 2,50
Praca wiasna studenta (studia literaturowe, przygotowanie do zaje¢ 40 1,50




