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Specjalności: Modelowanie Komputerowe - New

1 Informacje o przedmiocie

Nazwa przedmiotu Zastosowanie symulacji dynamiki molekularnej w inżynierii materiałowej

Nazwa przedmiotu
w języku angielskim

Applications of molecular dynamics in materials engieneering

Kod przedmiotu WIMiF FT NEW oIIS F2 21/22

Kategoria przedmiotu Przedmioty wybieralne

Liczba punktów ECTS 3.00

Semestry 2

2 Rodzaj zajęć, liczba godzin w planie studiów

Semestr Wykład Ćwiczenia Laboratorium
Laboratorium
komputero-

we
Seminarium Projekt

2 15 0 15 0 0 15

3 Cele przedmiotu

Cel 1 Cel przedmiotu 1 Celem jest praktyczne zastosowanie umiejętności prowadzenia symulacji do badania pod-
stawowych własności rzeczywistych materiałów oraz analiza pozyskanych z symulacji charakterystyk

Cel 2 Cel przedmiotu 2Umiejetnosc przygotowania projektu na z badania własności materiałów na podstawie
przeprowadzonych indywidualnie symulacji.

Kod archiwizacji:
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Cel 3 Cel przedmiotu 3 Umiejętność prowadzenia dyskursu naukowego oraz analiza argumentów

4 Wymagania wstępne w zakresie wiedzy, umiejętności i innych
kompetencji

1 Wymaganie 1 Znajomość podstaw fizyki i matematyki w zakresie studiów I stopnia na kierunku technicznym.

2 Wymaganie 2 Znajomość technik symulacyjnych.

5 Efekty kształcenia

EK1 Wiedza Efekt kształcenia 1 Zapoznanie się z możliwościami programu Lammps.

EK2 Umiejętności Efekt kształcenia 2 Umiejętność przeprowadzenia symulacji wybranych systemów za pomocą
programu Lammps.

EK3 Kompetencje społeczne Efekt kształcenia 3 K_K04

EK4 Wiedza Efekt kształcenia 4 Wiedza jak przetwarzać dane pozyskane z symulacji, prowadzić analizę własności
fizycznych badanych systemów i ich charakterystyk materiałowych

EK5 Umiejętności Efekt kształcenia 5 Punkty: K_U01b do K_U14

6 Treści programowe

Wykład

Lp
Tematyka zajęć
Opis szczegółowy bloków tematycznych

Liczba
godzin

W1

Treści programowe 1 Zapoznanie się ze składnią programu Lammps oraz jego
opcjami według tutorialu laboratorium Sandia oraz z różnymi typami symulacji,
jakie można prowadzić w tym programie. Szczegółowy spis treści znajduje się na
stronie lammps.sandia.gov Symulacje podstawowe. 1. Propagacja pęknięcia
w dwuwymiarowym krysztale Lennarda_Jonesa. 2. Adsorpcja molekuł na
substracie 3. Zachowanie się cząstki koloidalnej w rozpuszczalniku 4. Gwałtowne
topnienie 3D kryształu LJ 5. Wpływ naprężenia ścinającego na 2D kryształ 6.
Wpływ naprężenia ścinającego na 2D kryształ zawierający wnękę (nanopor) 7.
Symulacje zachowania metanolu 8. Symulacje struktury krzemu 9. Pojawienie się
wakancji w krzemie oraz jej dyfuzja w strukturze wakancji w krzemu 10. Opadanie
w polu grawitacyjnym i agregacja na wybranym podłożu prostych cząstek. 11.
Ciekły kryształ prętopodobny 12. Opadanie i agregacja na podłożu cząstek
o kształcie banana Zaawansowane badanie materiałów: 1. Symulacje nanocząstek
metali, ich topnienia i krystalizacji. 2. Badanie struktury membrany
poliuretanowej. Topnienie poliuretanu. 3. Badanie wytrzymałości nanodrutów
metalicznych oraz nanowłókien polimerowych. Jak otrzymuje się krzywe
obciążenia. 4. Symulacje soli kuchennej. 5. Symulacje krzemionki. 6. Badanie
układów tetraedrów krzemionkowych. 7. Badanie powstawania mezoporów
w krzemionce. 8. Symulacje krzemionki krystalicznej dla różnych ciśnień - odmiany
kwarcu alfa i beta, stiszowitu, krystobalitu. 9. Symulacje szkieł. 10. Badanie
własności anizotropowych wybranych układów ciekłokrystalicznych.11. Faza twist
bend. 12. Inne przykłady.

15
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Laboratorium

Lp
Tematyka zajęć
Opis szczegółowy bloków tematycznych

Liczba
godzin

L1
Treści programowe 1 Wykonanie ćwiczeń do tematów podanych w zakresie
wykładu. 15

Projekt

Lp
Tematyka zajęć
Opis szczegółowy bloków tematycznych

Liczba
godzin

P1
Treści programowe 1 Wykonanie poszerzonych symulacji dynamiki molekularnej
w programie Lammps dla wybranego materiału oraz wizualizacja i analiza danych. 15

7 Narzędzia dydaktyczne

N1 Narzędzie 1 Wykład

N2 Narzędzie 2 Modelowanie komputerowe materiałów

N3 Narzędzie 3 Dyskusja

N4 Narzędzie 4 Praca własna/ projekt

8 Obciążenie pracą studenta

Forma aktywności
Średnia liczba godzin

na zrealizowanie
aktywności

Godziny kontaktowe z nauczycielem akademickim, w tym:

Godziny wynikające z planu studiów 45

Konsultacje przedmiotowe 15

Egzaminy i zaliczenia w sesji 0

Godziny bez udziału nauczyciela akademickiego wynikające z nakładu pracy studenta, w tym:

Przygotowanie się do zajęć, w tym studiowanie zalecanej literatury 10

Opracowanie wyników 10

Przygotowanie raportu, projektu, prezentacji, dyskusji 10

Sumaryczna liczba godzin dla przedmiotu wynikająca z
całego nakładu pracy studenta 90

Sumaryczna liczba punktów ECTS dla przedmiotu 3.00
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9 Sposoby oceny

Ocena formująca

F1 Ocena 1 Kolokwium

F2 Ocena 2 Sprawozdania z komputerowych cwiczen laboratoryjnych

F3 Ocena 3 Projekt

Ocena podsumowująca

P1 Ocena 1 Srednia z ocen formujacych

Warunki zaliczenia przedmiotu

W1 Ocena 1 zaliczenie wszystkich elementów podlegajacych ocenie formujacej na ocene pozytywna.

Kryteria oceny

Efekt kształcenia 1

Na ocenę 2.0 Student nie zapoznał sie z działaniem programu.

Na ocenę 3.0 Student opanował działanie elementarnych komend i skryptów.

Na ocenę 3.5
Student opanował działanie elementarnych komend i skryptów, ale nie wykazuje
duzej samodzielnosci w kreowaniu nowych wariantów skryptów.

Na ocenę 4.0
Student potrafi sam napisac oraz posługiwac sie skryptami programowymi, ale
potrzebuje podpowiedzi.

Na ocenę 4.5
Student potrafi sam napisac oraz posługiwac sie skryptami programowymi.
Mozliwe drobne niedociagniecia.

Na ocenę 5.0
Student potrafi sam napisac oraz doskonale posługiwac sie skryptami
programowymi.

Efekt kształcenia 2

Na ocenę 2.0 Student nie ma wymaganej umiejętności.

Na ocenę 3.0 Student potrafi przeprowadzić tylko elementarne symulacje.

Na ocenę 3.5
Student ma wystarczającą umiejętność przeprowadzenia symulacji, ale potrzebuje
wielu podpowiedzi.

Na ocenę 4.0
Student ma dobrze opanowana umiejętność przeprowadzenia symulacji, ale nie
zapoznał się ze wszystkimi wariantami.

Na ocenę 4.5
Student ma dobrze opanowaną wyżej opisaną umiejętność, ale możliwe są drobne
niedociągnięcia.

Na ocenę 5.0 Student doskonale opanował dana umiejetnosc

Efekt kształcenia 3
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Na ocenę 2.0 Student nie radzi sobie z ocena aspektów w K_K04

Na ocenę 3.0
Student potrafi podać argumenty dotyczące społecznego znaczenia nauk
przyrodniczych i technicznych, ale ilość przykładów jest skromna.

Na ocenę 3.5
Student potrafi podać argumenty dotyczące społecznego znaczenia nauk
przyrodniczych i technicznych i docenia ich role, ale jego wypowiedzi nie są zbyt
przekonywujące.

Na ocenę 4.0
Student potrafi podać argumenty dotyczące społecznego znaczenia nauk
przyrodniczych i technicznych i docenia ich rolę, a jego wypowiedzi można uznać
za satysfakcjonujące.

Na ocenę 4.5
Student potrafi podać argumenty dotyczące społecznego znaczenia nauk
przyrodniczych i technicznych i docenia ich role, ale jego argumentacja nie jest
doskonała.

Na ocenę 5.0
Student potrafi doskonale uzasadnić rolę i znaczenie nauk technicznych podając
szereg przekonywujących argumentów.

Efekt kształcenia 4

Na ocenę 2.0 Student nie zna żadnych technik

Na ocenę 3.0
Student potrafi otrzymywać i opracowywać podstawowe dane, ale w jego pracach
są liczne braki.

Na ocenę 3.5
Student potrafi otrzymywać i opracowywać podstawowe dane, ale wymagane są
podpowiedzi.

Na ocenę 4.0 Student w sposób wystarczający wykonuje wszystkie zadania.

Na ocenę 4.5
Student wie jak przetwarzać dane symulacyjne i badać własności fizyczne, ale
praca nie jest imponująca.

Na ocenę 5.0 Student doskonale wywiazuje sie z zadan.

Efekt kształcenia 5

Na ocenę 2.0 nie osiąga efektów

Na ocenę 3.0 Umiejętności są tylko na podstawowym poziomie.

Na ocenę 3.5 Umiejętności są więcej niż na podstawowym poziomie.

Na ocenę 4.0 Umiejętności są na poziomie dobrym.

Na ocenę 4.5 Umiejętnoci są więcej niż na poziomie dobrym, ale możliwe małe niedociągnięcia.

Na ocenę 5.0 W kazdym punkcie osiaga wysoki poziom.

10 Macierz realizacji przedmiotu
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Efekt
kształcenia

Odniesienie
danego efektu
do szczegóło-
wych efektów

zdefiniowa-
nych dla
programu

Cele
przedmiotu

Treści
programowe

Narzędzia
dydaktyczne

Sposoby oceny

EK1 Cel 1 W1 L1 P1 N1 N2 F1 F2 F3 P1

EK2 Cel 1 Cel 2
Cel 3 W1 L1 P1 N1 N2 N3 N4 F1 F2 F3 P1

EK3 Cel 1 Cel 3 W1 L1 N1 N2 N3 N4 F1 F2 F3 P1

EK4 Cel 1 Cel 2
Cel 3 W1 L1 P1 N1 N2 N3 N4 F1

EK5 Cel 1 Cel 2
Cel 3 W1 L1 P1 N1 N2 N3 N4 F1 F2 F3 P1

11 Wykaz literatury

Literatura podstawowa

[1 ] Sandia Laboratory — Tutorial Lammps, internet, 2021, Sandia

[2 ] — wybrane publikacje naukowe, opublikowane w internecie, 0,

12 Informacje o nauczycielach akademickich

Osoba odpowiedzialna za kartę

dr hab. Agnieszka Chrzanowska (kontakt: agnieszka.chrzanowska@pk.edu.pl)

Osoby prowadzące przedmiot

1 dr hab. prof. PK Agnieszka Chrzanowska (kontakt: agnieszka.chrzanowska@pk.edu.pl)

13 Zatwierdzenie karty przedmiotu do realizacji

(miejscowość, data) (odpowiedzialny za przedmiot) (dziekan)

Przyjmuję do realizacji (data i podpisy osób prowadzących przedmiot)

. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .
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