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Wyktad: 15

Zajecia warsztatowe: 30

Cele ksztatcenia dla przedmiotu

Cl Zapoznanie studentéw z metodami modelowania molekularnego stosowanymi w nauce o materiatach.
C2 Zapoznanie studentéw z klasyczna i kwantowa dynamika molekularng oraz metodami chemii kwantowe;

C3
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Zapoznanie studentéw z wykorzystaniem powyzszych metod do okreslania i przewidywania wybranych
wtasciwosci materiatéw (strukturalnych, transportowych, mechanicznych, oscylacyjnych).
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Efekty uczenia sie dla przedmiotu

Kierunkowe efekty

Kod Efekty w zakresie i Metody weryfikacji
uczenia sie
Wiedzy - Student zna i rozumie:
W1 prawa fizyki i chemii wykorzystywane w omawianych IMT2A_WO01, Aktywnos¢ na zajeciach,
metodach symulacyjnych IMT2A_WO01 0, Udziat w dyskusji,
IMT2A_ W02 Wykonanie ¢wiczen,
Egzamin, Sprawozdanie
w2 mozliwosci i ograniczenia omawianych metod IMT2A_WO01, Aktywnos¢ na zajeciach,
symulacyjnych IMT2A_WO01_0 Udziat w dyskusji,
Wykonanie ¢wiczen,
Egzamin, Sprawozdanie
w3 podstawy programdw stuzacych do prowadzenia IMT2A_WO1, Aktywnos¢ na zajeciach,
symulacji oraz przygotowania i prezentacji danych IMT2A_WO01_ 0, Udziat w dyskusji,
IMT2A_WO02 Wykonanie ¢wiczen,

Umiejetnosci - Student potrafi:

Egzamin, Sprawozdanie

ul dobra¢ odpowiedni rodzaj symulacji do rozwigzania IMT2A _UO1, IMT2A U02, | Aktywnos¢ na zajeciach,
okreslonego problemu IMT2A_U04 Udziat w dyskus;ji,
Wykonanie ¢wiczen,
Egzamin, Sprawozdanie
u2 zebrad oraz przygotowad odpowiedni zbiér danych IMT2A _UO1, IMT2A U02, | Aktywnos¢ na zajeciach,
do przeprowadzenia symulacji IMT2A_U0O4 Udziat w dyskusji,
Wykonanie ¢wiczen,
Sprawozdanie
u3 przeprowadzi¢ krytyczng analize otrzymanych IMT2A_UO01, IMT2A_U04 Aktywnos$¢ na zajeciach,
wynikéw symulacji oraz poréwnac je z rzeczywistymi Udziat w dyskusji,
wiasciwosciami materiatéw Wykonanie ¢wiczen,
Sprawozdanie
U4 samodzielnie wyszuka¢ informacje w czasopismach IMT2A_UO1 Aktywnos¢ na zajeciach,

naukowych i popularnonaukowych oraz chemicznych
bazach danych w jezyku polskim i angielskim

Kompetencji spotecznych - Student jest gotéw do:

Udziat w dyskusji,
Wykonanie ¢wiczen,
Sprawozdanie

K1 aktywnego poszerzania wiedzy oraz umiejetnosci IMT2A_KO01, IMT2A_K02 Aktywnos¢ na zajeciach,
Udziat w dyskusji,
Wykonanie ¢wiczen,
Sprawozdanie

K2 kreatywnej analizy zaleznosci pomiedzy zjawiskami IMT2A_KO01, IMT2A_K02 Aktywnos¢ na zajeciach,

i poprawnego wyciggania wnioskéw

Udziat w dyskusji,
Wykonanie ¢wiczen,
Sprawozdanie

Tresci programowe zapewniajace uzyskanie efektow uczenia sie dla modutu zajec

W trakcie zaje¢ student zostaje zaznajomiony z metodami modelowania molekularnego stosowanymi w nauce o
materiatach. W ramach zaje¢ stuchacze zostana zapoznani z klasyczng i ab initio dynamika molekularng oraz metodami
stosowanymi w chemii kwantowej ze szczegéinym uwzglednieniem metod wyznaczania elektronowej struktury pasmowe;.
Dodatkowy nacisk zostanie potozny na wykorzystanie powyzszych metod do okreslania i przewidywania wybranych
wiasciwosci materiatéw (strukturalnych, termicznych, mechanicznych, oscylacyjnych, elektrycznych).
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Naktad pracy studenta

Rodzaje zaje¢ studenta
Wyktad

Zajecia warsztatowe
Dodatkowe godziny kontaktowe

Przygotowanie do zajec

Przygotowanie projektu, prezentacji, pracy pisemnej,
sprawozdania

Samodzielne studiowanie tematyki zajec

Egzamin lub kolokwium zaliczeniowe

taczny naktad pracy studenta

Liczba godzin kontaktowych

* godzina (lekcyjna) oznacza 45 minut

Srednia liczba godzin* przeznaczonych
na zrealizowane aktywnosci

15

30

20
18

10

Liczba godzin
100

Liczba godzin
45

Tresci programowe
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Efekty uczenia sie dla | Formy prowadzenia

Lp. Tresci programowe przedmiotu zajec
1. 1. Programy oraz bazy danych stosowane do W1, W2, W3, K1, K2 Wyktad
przygotowania i wizualizacji wynikéw prowadzonych
symulacji.

2. Mechanika molekularna
- podstawy klasycznej dynamiki molekularnej
- schematy NVE, NVT, NPT

- konstrukcja pola sit, typy potencjatéw,
parametryzacja

- zastosowanie uczenia maszynowego w dynamice
molekularnej

- wyznaczanie wspétczynnikéw dyfuzji

- symulacje struktury materiatéw krystalicznych i
amorficznych, radialna i katowa funkcja rozktadu,
analiza lokalnego uporzadkowania, defekty

- symulacje wiasciwosci termicznych materiatéw

- symulacje wiasciwosci mechanicznych (state
elastyczne)

- teoretyczne widma oscylacyjne czasteczek

- modelowanie reakcji chemicznych z zastosowaniem
potencjatéw ReaxFF

3. Modelowanie molekularne ab initio

- metoda Hartree-Fock’a, funkcje bazowe, teoria
funkcjonatu gestosci, funkcjonaty korelacyjno-
wymienne (LDA, GGA, meta-GGA itp.), metoda
pseudopotencjatéw

- optymalizacja geometrii czasteczek oraz komérek
elementarnych, materiatéw krystalicznych

- stany przejsciowe i Sciezki reakcji
- drgania molekut

- obliczenia elektronowej struktury pasmowej

4. Dynamika molekularna ab initio

- optymalizacja geometrii czasteczek, materiatéw
krystalicznych i amorficznych

- analiza rzedowosci wigzah chemicznych do opisu
lokalnego uporzadkowania

- wyznaczanie punktéw krytycznych wigzan
chemicznych
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Efekty uczenia sie dla | Formy prowadzenia

Lp. Tresci programowe przedmiotu zajec

2. Zapoznanie studentéw z obstuga, uzywaniem i U1, U2, U3, U4, K1, K2 Zajecia warsztatowe
mozliwosciami poszczegélnych programéw
stosowanych w trakcie zaje¢ (LAMMPS, GULP, CP2K,
CPMD, QuantumEspresso). Przygotowanie danych
wejsciowych oraz analiza uzyskanych wynikéw.
Praktyczne zaznajomienie z tematyka wyktadu

Informacje rozszerzone

Metody i techniki ksztatcenia :

Mini wyktad, Dyskusja, Praca grupowa, Metoda problemowa (ang. Problem Based Learning), Metoda projektowa (ang. Project
Based Learning), Metoda warsztatowa (ang. workshop)

Rodzaj zajed Metody zaliczenia Warunki zaliczenia przedmiotu
Wyktad Aktywnos$¢ na zajeciach, Udziat | Warunkiem uzyskania zaliczenia jest zdanie egzaminu.
w dyskusji, Egzamin Zakres egzaminu obejmowat bedzie tematyke poruszang w
trakcie wyktadu.
Zajecia warsztatowe Aktywnos¢ na zajeciach, Udziat | Warunkiem uzyskania zaliczenia zaje¢ warsztatowych jest
w dyskusji, Wykonanie wykonanie wszystkich przewidzianych w harmonogramie
¢wiczen, Sprawozdanie ¢wiczenh oraz oddanie wszystkich sprawozdan, ocenionych na

ocene pozytywng. Kazde sprawozdanie oddac¢ nalezy na
kolejnych realizowanych zajeciach (nieuzasadnione oddanie
sprawozdania w pdzniejszym czasie skutkuje obnizeniem
oceny). Ocena uzyskana za sprawdzanie nie podlega
poprawie (wyjatkiem jest uzyskanie oceny niedostatecznej) i
negocjacjom w celu jej podwyzszania. Ocene stanowi¢ bedzie
srednia arytmetyczna ocen ze sprawozdan. Dopuszczone sg
dwie usprawiedliwione nieobecnosci.

Warunki i sposéb zaliczenia poszczegdlnych form zajeé, w tym zasady zaliczen poprawkowych,
a takze warunki dopuszczenia do egzaminu

Warunkiem uzyskania zaliczenia zaje¢ warsztatowych jest wykonanie wszystkich przewidzianych w harmonogramie zajec i
oddanie wszystkich sprawozdan ocenionych na ocene pozytywna. Kazde sprawozdanie oddac nalezy na kolejnych
realizowanych zajeciach (nieuzasadnione oddanie sprawozdania w pdzniejszym czasie skutkuje obnizeniem oceny) lub we
wskazanym przez prowadzgcego terminie. Dopuszczone sg dwie usprawiedliwione nieobecnosci.

Ocena uzyskana za sprawdzanie nie podlega poprawie (wyjgtkiem jest uzyskanie oceny niedostatecznej) i negocjacjom w
celu jej podwyzszania. Ocene stanowi¢ bedzie Srednia arytmetyczna ocen ze sprawozdan.

Warunkiem dopuszczenia do egzaminu jest uzyskanie zaliczenia zaje¢ warsztatowych.

Sposdb obliczania oceny koncowej

Ocena koficowa jest srednig arytmetyczng z oceny z zaje¢ warsztatowych oraz egzaminu.

Sposdb i tryb wyréwnywania zalegtosci powstatych wskutek nieobecnosci studenta na zajeciach

Ustalany indywidualnie.

Wymagania wstepne i dodatkowe

Podstawowa wiedza z zakresu fizyki lub chemii ciata statego.

Wygenerowano: 2026-03-19 13:03 5/17



Zasady udziatu w poszczegdlnych zajeciach, ze wskazaniem, czy obecnos¢ studenta na zajeciach jest
obowiazkowa

Wyktad: Studenci uczestnicza w zajeciach poznajac kolejne tresci nauczania zgodnie z sylabusem przedmiotu. Studenci winni
na biezgco zadawac pytania i wyjasnia¢ watpliwosci. Rejestracja audiowizualna wyktadu wymaga zgody prowadzacego.
Zajecia warsztatowe: Studenci wykonuja ¢wiczenia warsztatowe zgodnie z materiatami udostepnionymi przez prowadzacego.
Student jest zobowigzany do przygotowania sie w przedmiocie wykonywanego ¢wiczenia, co moze zosta¢ zweryfikowane
kolokwium w formie ustnej lub pisemnej. Obecnos$¢ na ¢wiczeniach jest obowigzkowa.

Zaliczenie modutu jest mozliwe po zaliczeniu wszystkich zaje¢ warsztatowych oraz zadaniu egzaminu.

Obecnos¢ na zajeciach warsztatowych jest obowigzkowa.

Literatura
Obowiazkowa

1. Alan Hinchliffe, Molecular Modelling for Beginners, John Wiley & Sons Ltd, 2003
2. Perla B. Balbuena, Jorge M. Seminario, Molecular Dynamics From Classical to Quantum Methods, Elsevier, 1999
3. F.Jensen, Introduction to Computational Chemistry, 2nd ed., Wiley, 2006.

Dodatkowa

1. Dominik Markx, Jurgen Hutter, AB INITIO MOLECULAR DYNAMICS: BASIC THEORY AND ADVANCED METHODS,
Cambridge University Press, 2009

Badania i publikacje
Badania

1. Optymalizacja struktury materiatéw krystalicznych i amorficznych.
2. Przewidywanie wiasciwosci nowych materiatéw.

3. Symulacje uszkodzen radiacyjnych.

4. Modelowanie teoretycznych widm spektroskopowych.

Publikacje

1. Pawet GOJ, Bartosz HANDKE, Pawet STOCH, Vibrational characteristics of aluminum-phosphate compounds by an
experimental and theoretical approach, Scientific Reports, 12(2022)17495

2. Sylwia CUKROWICZ, Pawet GOJ, Pawet STOCH, Artur BOBROWSKI, Bozena Tyliszczak, Beata GRABOWSKA, Molecular
dynamic (MD) simulations of organic modified montmorillonite, Applied Sciences (Basel) 12(2022)314.

3. Pawet GOJ, Aleksandra WAJDA, Pawet STOCH, Development of a new parameterization to describe the influence of
SrO on iron-phosphate glass structural properties using molecular dynamics simulations, Materials, 14(2021)4326

4. Pawet GOJ, Pawet STOCH, Influence of CaO on structural features of polyphosphate glasses by molecular dynamics
simulations, Journal of Non-Crystalline Solids, 537(2020)120014
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Kierunkowe efekty uczenia sie

Kod

IMT2A_KO1

IMT2A_K02

IMT2A_U01

IMT2A_U02

IMT2A_U04

IMT2A_WO01

IMT2A_ W01 0

IMT2A_W02
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Tresé

Ma swiadomos¢ ciggtego doksztatcania sie i podnoszenia swoich kwalifikacji zawodowych i spotecznych.
Potrafi zrozumiale przekazywad wiedze i jasno wyrazac opinie w dziedzinie inzynieria materiatowa.

Posiada umiejetnos¢ kreatywnego i przedsiebiorczego dziatania, z petng $wiadomoscia odpowiedzialnosci
w realizacji projektéw samodzielnych, jak i grupowych, posiada umiejetnosci kierowania zespotem.

Potrafi korzysta¢ z wiedzy literaturowej oraz posiada umiejetnosci korzystania z baz danych i innych
Zrédet. Potrafi na podstawie uzyskanych informacji dokona¢ analizy oraz interpretacji, zakonczonej
uzasadnionymi wnioskami i oceng krytyczna.

Potrafi dokona¢ wtasciwego wyboru narzedzi informatycznych w celu rozwigzania problemu technicznego.

Potrafi dokona¢ wtasciwego doboru metod i narzedzi niezbednych w rozwigzaniu typowych zadan z
dziedziny inzynierii materiatowej, opierajac sie na optymalnym doborze materiatéw i proceséw
wytworczych.

Ma pogtebiona i poszerzong wiedze w dziedzinie nauk podstawowych takich jak chemia, fizyka,
matematyka itp., ktéra jest niezbedna do rozumienia efektéw i zjawisk powigzanych z wytwarzaniem,
badaniem i aplikacja materiatéw inzynierskich.

Ma wiedze z zakresu obstugi komputeréw, podstaw programowania i technik wyszukiwania informacji oraz
zna metody obliczeniowe i rozumie zasady grafiki i projektowania inzynierskiego wraz z doborem
materiatdw, ktére sg niezbedne do tworzenia dokumentacji technicznej.

Ma pogtebiong wiedze z zakresu metod numerycznych, jak i narzedzi obliczeniowych stanowigcych
podstawe wspoétczesnej analizy wynikéw eksperymentalnych oraz niezbednych w projektowaniu nowych
materiatéw i modelowaniu proceséw.
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