POLITECHNIKA KRAKOWSKA
IM. TADEUSZA KOSCIUSZKI

KARTA PRZEDMIOTU

obowiazuje studentéw rozpoczynajacych studia w roku akademickim 2023/2024
Wydziat Inzynierii Materiatowej i Fizyki
Kierunek studiéw: Fizyka Techniczna Profil: Ogolnoakademicki
Forma sudiéw: stacjonarne Kod kierunku: FT.
Stopien studiéw: Il

Specjalnosci: Modelowanie Komputerowe

1 INFORMACJE O PRZEDMIOCIE

NAZWA PRZEDMIOTU Zastosowanie symulacji dynamiki molekularnej w inzynierii materiatowej

NAZWA PRZEDMIOTU

Applications of molecular dynamics in materials engieneering
W JEZYKU ANGIELSKIM

KoD PRZEDMIOTU WIMIF FT. oIIS F2 23/24
KATEGORIA PRZEDMIOTU Przedmioty wybieralne
LiczBAa pUNKTOW ECTS 3.00

SEMESTRY 2

2 RODZAJ ZAJEC, LICZBA GODZIN W PLANIE STUDIOW

LABORATORIUM
SEMESTR WYKLAD CWICZENIA LABORATORIUM| KOMPUTERO- SEMINARIUM PROJEKT
WE
2 15 0 15 0 0 15

3 CELE PRZEDMIOTU

Cel 1 Cel przedmiotu 1 Celem jest praktyczne zastosowanie umiejetno$ci prowadzenia symulacji do badania pod-
stawowych wlasnosci rzeczywistych materialéow oraz analiza pozyskanych z symulacji charakterystyk

Cel 2 Cel przedmiotu 2Umiejetnosc przygotowania projektu na z badania wlasnosci materialéw na podstawie
przeprowadzonych indywidualnie symulacji.

Kod archiwizacji:
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Cel 3 Cel przedmiotu 3 Umiejetnos¢ prowadzenia dyskursu naukowego oraz analiza argumentow

4 WYMAGANIA WSTEPNE W ZAKRESIE WIEDZY, UMIEJETNOSCI I INNYCH
KOMPETENCJI
1 Wymaganie 1 Znajomos$é podstaw fizyki i matematyki w zakresie studiow I stopnia na kierunku technicznym.

2 Wymaganie 2 Znajomosé technik symulacyjnych.

5 EFEKTY KSZTALCENIA

EK1 Wiedza Efekt ksztalcenia 1 Zapoznanie sie z mozliwo$ciami programu Lammps.

EK2 Umiejetnosci Efekt ksztalcenia 2 Umiejetnosé przeprowadzenia symulacji wybranych systeméw za pomocg
programu Lammps.

EK3 Kompetencje spoleczne Efekt ksztalcenia 3 K K04

EK4 Wiedza Efekt ksztalcenia 4 Wiedza jak przetwarzaé¢ dane pozyskane z symulacji, prowadzié¢ analize wlasnosci
fizycznych badanych systeméw i ich charakterystyk materiatowych

EK5 Umiejetnosci Efekt ksztalcenia 5 Punkty: K _UO1b do K U14

6 TRESCI PROGRAMOWE

LABORATORIUM
Lp TEMATYKA ZAJEC LiczBA
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN
1 Tresci programowe 1 Wykonanie éwiczeri do tematéw podanych w zakresie 15
wyktadu.
PROJEKT
Lp TEMATYKA ZAJEC LiczBa
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN
P1 Tresci programowe 1 Wykonanie poszerzonych symulacji dynamiki molekularnej 15
w programie Lammps dla wybranego materialu oraz wizualizacja i analiza danych.
WYKLAD
Lp TEMATYKA ZAJEC LiczBA
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN
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WYKEAD

Lp

TEMATYKA ZAJEC
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH

LiczBA
GODZIN

Tresci programowe 1 Zapoznanie sie ze sktadnia programu Lammps oraz jego
opcjami wedlug tutorialu laboratorium Sandia oraz z ré6znymi typami symulacji,
jakie mozna prowadzi¢ w tym programie. Szczegdtowy spis tresci znajduje sie na
stronie lammps.sandia.gov Symulacje podstawowe. 1. Propagacja pekniecia

w dwuwymiarowym krysztale Lennarda Jonesa. 2. Adsorpcja molekut na
substracie 3. Zachowanie sie czastki koloidalnej w rozpuszczalniku 4. Gwaltowne
topnienie 3D krysztatu LJ 5. Wplyw naprezenia $cinajacego na 2D krysztat 6.
Wplyw naprezenia $cinajacego na 2D krysztal zawierajacy wneke (nanopor) 7.
Symulacje zachowania metanolu 8. Symulacje struktury krzemu 9. Pojawienie sie
wakancji w krzemie oraz jej dyfuzja w strukturze wakancji w krzemu 10. Opadanie
w polu grawitacyjnym i agregacja na wybranym podlozu prostych czastek. 11.
Ciekly krysztal pretopodobny 12. Opadanie i agregacja na podltozu czastek

o ksztalcie banana Zaawansowane badanie materialéw: 1. Symulacje nanoczastek
metali, ich topnienia i krystalizacji. 2. Badanie struktury membrany
poliuretanowej. Topnienie poliuretanu. 3. Badanie wytrzymatosci nanodrutéw
metalicznych oraz nanowlokien polimerowych. Jak otrzymuje sie krzywe
obciazenia. 4. Symulacje soli kuchennej. 5. Symulacje krzemionki. 6. Badanie
uktadéw tetraedrow krzemionkowych. 7. Badanie powstawania mezoporéow

w krzemionce. 8. Symulacje krzemionki krystalicznej dla roznych ci$nien - odmiany
kwarcu alfa i beta, stiszowitu, krystobalitu. 9. Symulacje szkiet. 10. Badanie
wlasnosci anizotropowych wybranych uktadéw cieklokrystalicznych.11. Faza twist
bend. 12. Inne przyktady.

15

7 NARZEDZIA DYDAKTYCZNE

N1 Narzedzie 1 Wyktad

N2 Narzedzie 2 Modelowanie komputerowe materiatow

N3 Narzedzie 3 Dyskusja

N4 Narzedzie 4 Praca wlasna/ projekt
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8 OBCIAZENIE PRACA STUDENTA

FORMA AKTYWNOSCI

SREDNIA LICZBA GODZIN
NA ZREALIZOWANIE

AKTYWNOSCI
Godziny kontaktowe z nauczycielem akademickim, w tym:
Godziny wynikajace z planu studiow 45
Konsultacje przedmiotowe 15
Egzaminy i zaliczenia w sesji 0

Godziny bez udzialu nauczyciela akademickiego wynikajace z nakladu p

racy studenta, w tym:

Przygotowanie sie do zaje¢, w tym studiowanie zalecanej literatury 10
Opracowanie wynikow 10
Przygotowanie raportu, projektu, prezentacji, dyskusji 10
SUMARYCZNA LICZBA GODZIN DLA PRZEDMIOTU WYNIKAJACA Z 90
CALEGO NAKEADU PRACY STUDENTA

SUMARYCZNA LICZBA PUNKTOW ECTS DLA PRZEDMIOTU 3.00

9 SPOSOBY OCENY

OCENA FORMUJACA

F1 Ocena 1 Kolokwium
F2 Ocena 2 Sprawozdania z komputerowych cwiczen laboratoryjnych

F3 Ocena 3 Projekt

OCENA PODSUMOWUJACA

P1 Ocena 1 Srednia z ocen formujacych

WARUNKI ZALICZENIA PRZEDMIOTU

W1 Ocena 1 zaliczenie wszystkich elementéw podlegajacych ocenie formujacej na o

KRYTERIA OCENY

cene pozytywna.

EFEKT KSZTALCENIA 1

NA OCENE 2.0 Student nie zapoznat sie z dziatlaniem programu.
Na OCENE 3.0 Student opanowal dziatanie elementarnych komend i skryptéw.

Student opanowal dziatanie elementarnych komend i skryptéw, ale nie wykazuje
NA OCENE 3.5 . . . . S .

duzej samodzielnosci w kreowaniu nowych wariantow skryptow.
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Student potrafi sam napisac oraz postugiwac sie skryptami programowymi, ale

NA OCENE 4. - Lo
OCENE 4.0 potrzebuje podpowiedzi.
NA OCENE 4.5 Stud%ﬂnt potrafi sam na.plsaf: o.raz postugiwac sie skryptami programowymi.
Mozliwe drobne niedociagniecia.
NA OCENE 5.0 Student potraﬁ sam napisac oraz doskonale postugiwac sie skryptami
programowymi.
EFEKT KSZTALCENIA 2
NA OCENE 2.0 Student nie ma wymaganej umiejetnosci.
NA OCENE 3.0 Student potrafi przeprowadzi¢ tylko elementarne symulacje.
NA OCENE 3.5 St.udent ma W.ysta.rczajqcag umiejetnosé przeprowadzenia symulacji, ale potrzebuje
wielu podpowiedzi.
NA OCENE 4.0 Student ma dobrze opapox.vvana'umlejq.tnosc przeprowadzenia symulacji, ale nie
zapoznal si¢ ze wszystkimi wariantami.
NA OCENE 4.5 Sjcuder%t ma d'obrze opanowana wyzej opisana umiejetnosé, ale mozliwe sa drobne
niedociagniecia.
NA OCENE 5.0 Student doskonale opanowatl dana umiejetnosc
EFEKT KSZTALCENIA 3
NA OCENE 2.0 Student nie radzi sobie z ocena aspektow w K K04
Student potrafi podaé¢ argumenty dotyczace spolecznego znaczenia nauk
NA OCENE 3.0 . . . o .
przyrodniczych i technicznych, ale ilos¢ przykladow jest skromna.
Student potrafi podaé¢ argumenty dotyczace spotecznego znaczenia nauk
NA OCENE 3.5 przyrodniczych i technicznych i docenia ich role, ale jego wypowiedzi nie sg zbyt
przekonywujace.
Student potrafi podaé¢ argumenty dotyczace spotecznego znaczenia nauk
NA OCENE 4.0 przyrodniczych i technicznych i docenia ich role, a jego wypowiedzi mozna uznaé
za satysfakcjonujace.
Student potrafi podaé¢ argumenty dotyczace spotecznego znaczenia nauk
NA OCENE 4.5 przyrodniczych i technicznych i docenia ich role, ale jego argumentacja nie jest
doskonatla.
NA OCENE 5.0 Student potrafi do;konale uzasadnl(f role i znaczenie nauk technicznych podajac
szereg przekonywujacych argumentow.
EFEKT KSZTALCENIA 4
NA OCENE 2.0 Student nie zna zadnych technik
NA OCENE 3.0 Student potrafi otrzymywac i opracowywaé¢ podstawowe dane, ale w jego pracach

sg liczne braki.
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Student potrafi otrzymywac i opracowywaé podstawowe dane, ale wymagane sa

NA OCENE 3.5 podpowiedzi.
NA OCENE 4.0 Student w sposéb wystarczajacy wykonuje wszystkie zadania.
NA OCENE 4.5 EEZS;Ti :jissii;ifﬁzﬁizaé dane symulacyjne i badaé¢ wlasnosci fizyczne, ale
NA OCENE 5.0 Student doskonale wywiazuje sie z zadan.
EFEKT KSZTALCENIA 5
NA OCENE 2.0 nie osiaga efektow
NA OCENE 3.0 Umiejetnosci sa tylko na podstawowym poziomie.
NA OCENE 3.5 Umiejetnosci sa wiecej niz na podstawowym poziomie.
NA OCENE 4.0 Umiejetnosci sa na poziomie dobrym.
NA OCENE 4.5 Umiejetnoci s wiecej niz na poziomie dobrym, ale mozliwe male niedociagniecia.
NA OCENE 5.0 W kazdym punkcie osiaga wysoki poziom.

10 MACIERZ REALIZACJI PRZEDMIOTU

ODNIESIENIE
DANEGO EFEKTU
EFEKT Do SZCZEGOL,O_ CELE TRESCI NARZEDZIA
WYCH EFEKTOW SPOSOBY OCENY
KSZTALCENIA PRZEDMIOTU PROGRAMOWE DYDAKTYCZNE
ZDEFINIOWA-
NYCH DLA
PROGRAMU
EK1 Cel 1 L1 P1 W1 N1 N2 F1 F2 F3 P1
EK?2 Celclelcgel 2 L1 P1 W1 N1 N2 N3 N4 F1 F2 F3 P1
EK3 Cel 1 Cel 3 L1 W1 N1 N2 N3 N4 F1 F2 F3 P1
EK4 Cel 1 Cel 2 L1P1 W1 N1 N2 N3 N4 F1
Cel 3
EK5 Celclelcgel 2 L1 P1 W1 N1 N2 N3 N4 F1 F2 F3 P1
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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 KARTE

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

OSOBY PROWADZACE PRZEDMIOT

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

13 ZATWIERDZENIE KARTY PRZEDMIOTU DO REALIZACIJI

(miejscowos¢, data) (odpowiedzialny za przedmiot)

PRZYIJMUJE DO REALIZACJI (data i podpisy oséb prowadzacych przedmiot)

(dziekan)
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