Zat. nr 4 do ZW 33/2012

WYDZIAL PPT/STUDIUM..................

KARTA PRZEDMIOTU
Nazwa w jezyku polskim: Zastosowania metod ab initio
Nazwa w jezyku angielskim: Ab initio methods
Kierunek studiow (jesli dotyczy): Inzynieria Kwantowa
Specjalnos¢ (jesli dotyczy):
Stopien studiow i forma: II stopien, stacjonarna

Rodzaj przedmiotu: obewiazkewy / wybieralny / egélneuezelniany *
Kod przedmiotu ...
Grupa kurséw TAK
Wyktad Cwiczenia | Laboratorium | Projekt Seminarium
Liczba godzin zaje¢
zorganizowanych w Uczelni 15 15
(2ZU)
Liczba godzin catkowitego
nakladu pracy studenta 30 60
(CNPS)
Forma zaliczenia zaliczenie zaliczenie na
na ocene ocene
Dla grupy kurséw zaznaczy¢
kurs koficowy (X)
Liczba punktéw ECTS 1 2
w tym liczba punktow
odpowiadajaca zajeciom 2

o charakterze praktycznym (P)

w tym liczba punktéw ECTS
odpowiadajaca zajeciom 0,6
wymagajacym bezposredniego
kontaktu (BK)

*niepotrzebne skresli¢

WYMAGANIA WSTEPNE W ZAKRESIE WIEDZY, UMIEJETNOSCI I INNYCH
KOMPETENCIJI

1. Podstawowa wiedza z zakresu mechaniki kwantowej

Podstawowa wiedza z zakresy fizyki atomu czasteczki i fazy skondensowanej

3. Umiejetno$¢ postugiwania sie komputerem osobistym, w tym wskazana znajomos¢
systemu LINUX

4. Kompetencje w zakresie korzystania z zasobow internetowych

Kompetencje w zakresie docierania do uzupehiajacych obszarow wiedzy i

umiejetnosci

N

v

\

CELE PRZEDMIOTU
C1. Nabycie podstawowej wiedzy teoretycznej w zakresie teorii funkcjonatlu gestosci (DFT)
oraz obliczen ab initio
C2. Nabycie praktycznej umiejetnosci zastosowanie metod ab initio do badania
wiasciwosci fizycznych uktadéw atomowych
C3. Poszerzenie wiedzy z zakresu fizyki ciala stalego




C4. Doskonalenie umiejetnosci zwieztego i klarownego ustnego sprawozdania z
wykonanego projektu

C5. Doskonalenie umiejetnosci pracy samodzielnej i wspotpracy w niewielkiej grupie

C6. Doskonalenie umiejetnosci samodzielnego pozyskiwania literatury i korzystania z niej

PRZEDMIOTOWE EFEKTY KSZTALCENIA

Z zakresu wiedzy:

W01 - ma poglebiong i zaawansowana wiedze w zakresie teorii funkcjonatu gestosci (DFT)
bedacej podstawgq obliczen z zasad pierwszych, w tym stosowanych w niej przyblizen,
ograniczen, metod numerycznych w implementacji, oraz zastosowan w zakresie fizyki
ukladow atomowych.

Z zakresu umiejetnosci:

UO01 — potrafi wykonywac obliczenia ‘ab initio’ przy uzyciu pakietu Abinit, podstawowych
wiasciwosci fizycznych ukladéw atomowych, jak energia catkowita, gesto$¢
elektronowa, optymalizacja struktury, energie formacji, wptyw czynnikéw
zewnetrznych, jak cisSnienie i naprezenia, na struktury elektronowe.

UO02 — potrafi pracowac¢ w systemie operacyjnym LINUX; potrafi wykonywac
obliczenia na komputerach duzej mocy, w specjalistycznym centrum obliczeniowym.

Z zakresu kompetencji spotecznych:

KO1 — potrafi realizowac zadania w zespole: bedac samemu kreatywnym i tworczym potrafi
uwaznie i krytycznie analizowac idee prezentowane przez innych cztonkow zespotu,
potrafi podejmowac z innymi konstruktywne dyskusje prowadzace do uzgodnienia
wspolnych dziatan.

Forma zaje¢ - Wyklad Liczba godzin

w1 Elektronowa struktura pasmowa z zasad pierwszych; wplyw 2
odksztalcen na strukture elektronowa; potencjaty deformacyjne

W2 Elementy rachunku zaburzen funkcjonatlu gestosci 1: odpowiedz 2
uktadu na wychylenia atomu

w3 Dynamika sieci z zasad pierwszych: metoda rachunku zaburzen i 2
réznic skonczonych




w4 Elementy rachunku zaburzen funkcjonatu gestosci 2: odpowiedz 2
na odksztatcenie krysztatu

W5 Wilasciwosci elastyczne z zasad pierwszych: metoda rachunku 2
zaburzen i réznic skonczonych

W6 Elementy rachunku zaburzen funkcjonatu gestosci 3: odpowiedz 2
na pole elektryczne

W7 Wiasciwosci dielektryczne z zasad pierwszych: metoda rachunku 3
zaburzen i réznic skonczonych
Suma godzin 15

Forma zajec — Laboratorium/Projekt Liczba godzin

Temat 1 | Wyznaczanie struktury elektronowej wybranych uktadéw oraz 15
badanie wptywu ci$nienia i naprezen na strukture elektronowa

Temat 2 | Wyznaczanie zwigzkow dyspersyjnych fononéw wybranego 15
uktadu metodq roznic skonczonych

Temat 3 | Wyznaczanie zwigzkow dyspersyjnych fononéw wybranego 15
uktadu metoda rachunku zaburzen funkcjonatu gestosci

Temat 4 | Wyznaczanie tensora elastycznego wybranego ukladu metoda 15
roznic skonczonych

Temat 5 | Wyznaczanie tensora elastycznego wybranego ukladu metoda 15
rachunku zaburzen funkcjonatu gestosci

Temat 6 | Wyznaczanie tensora dielektrycznego wybranego uktadu metoda 15
roznic skonczonych

Temat 7 | Wyznaczanie tensora dielektrycznego wybranego uktadu metoda 15
rachunku zaburzen funkcjonatu gestosci
Suma godzin 15

STOSOWANE NARZEDZIA DYDAKTYCZNE

N1. Studia literaturowe
N2. Praca z komputerem pod nadzorem prowadzacego laboratorium, w tym praca w matym
2-3 osobowym zespole

N3. Konsultacje indywidualne z prowadzacym kurs
N4. Praca wilasna, w tym praca wilasna z komputerem

OCENA OSIAGNIECIA PRZEDMIOTOWYCH EFEKTOW KSZTALCENIA

Oceny (F — formujaca Numer efektu Sposéb oceny osiggniecia efektu ksztalcenia

(w trakcie semestru), P | ksztatcenia
— podsumowujaca (na
koniec semestru)

F1 — praca

WO01,W03,W05 Sprawozdanie z projektu, prezentacja
F2 — sprawozdanie U01,U02,U06,U15
P=0.2*F1+0.8*F2 K01,K02,K05,K08




LITERATURA PODSTAWOWA 1 UZUPELNIAJACA

LITERATURA PODSTAWOWA:

[1] Richard M. Martin, Electronic structure, Basic Theory and Practical Methods,
Combridge University Press (2004)

LITERATURA UZUPEXNIAJACA:

[1] http://www.abinit.org/
[2] materialy dostarczone przez prowadzacego

OPIEKUN PRZEDMIOTU (IMIE, NAZWISKO, ADRES E-MAIL)

dr hab. inz. Pawe} Scharoch, pawel.scharoch@pwr.edu.pl



http://www.abinit.org/

MACIERZ POWIAZANIA EFEKTOW KSZTALCENIA DLA PRZEDMIOTU
Obliczenia ‘ab initio’
Z EFEKTAMI KSZTAECENIA NA KIERUNKU Fizyka Techniczna
I SPECJALNOSCI Inzynieria Kwantowa

Przedmiotowy | Odniesienie przedmiotowego efektu do Cele Tresci Numer
efekt . efektow ksztalcenia zdefiniowanych dla | przedmiotu* | programowe*** narzedzia
ksztalcenia kierunku studiéw i specjalnosci (o ile ok dydaktycznego**
dotyczy)** *
W01 K2INK_WO01, K2INK_W03, C1-Ce6 Projekt N1-N5
K2INK_WO05
U01, U02 |K2INK_UO01, K2INK_U02, C1-C6 Projekt N1-N5
K2INK_U06, K2INK_U15
K01 K2INK_KO01, K2INK_KO02, C1-Ceé Projekt N1-N5
K2INK_KO05, K2INK_KO08

** _ wpisa¢ symbole kierunkowych/specjalnosciowych efektéw ksztalcenia
*** _ 7 tabeli powyzej
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