POLITECHNIKA KRAKOWSKA
IM. TADEUSZA KOSCIUSZKI

KARTA PRZEDMIOTU

obowiazuje studentéw rozpoczynajacych studia w roku akademickim 2021/2022
Wydziat Inzynierii Materiatowej i Fizyki
Kierunek studiéw: Fizyka Techniczna - New Profil: Ogolnoakademicki
Forma sudiéw: stacjonarne Kod kierunku: FT new
Stopien studiéw: Il

Specjalnosci: Modelowanie Komputerowe - New

1 INFORMACJE O PRZEDMIOCIE

NAZWA PRZEDMIOTU Symulacje komputerowe w fizyce i inzynierii

NAZWA PRZEDMIOTU

Computer simulations in physics and engineering
W JEZYKU ANGIELSKIM

KoD PRZEDMIOTU WIMIF FT NEW olIS D1 21/22
KATEGORIA PRZEDMIOTU Przedmioty specjalno$ciowe
LiczBA PUNKTOW ECTS 7.00

SEMESTRY 12

2 RODZAJ ZAJEC, LICZBA GODZIN W PLANIE STUDIOW

LABORATORIUM
SEMESTR WYKLAD CWICZENIA LABORATORIUM| KOMPUTERO- SEMINARIUM PROJEKT
WE
1 15 0 0 30 0 0
2 15 0 0 30 0 0

3 CELE PRZEDMIOTU

Cel 1 Wprowadzenie do metod symulacji klasycznych zjawisk fizycznych.

Cel 2 Wprowadzenie do metod symulacji zjawisk kwantowych.

Kod archiwizacji:
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Cel 3 Zapoznanie z metodami Monte Carlo w fizyce i inzynierii.

Cel 4 Zapoznanie z metodami dynamiki molekularnej.

4 WYMAGANIA WSTEPNE W ZAKRESIE WIEDZY, UMIEJETNOSCI I INNYCH
KOMPETENCJI
1 Podstawowa znajomosé fizyki klasycznej, kwantowej i statystycznej.

2 Umiejetnos¢ programowania w C/C++.

5 EFEKTY KSZTALCENIA

EK1 Wiedza Znajomos¢ metod numerycznego rozwiazywania rownan rézniczkowych zwyczajnych i czastkowych
w fizyce 1 inzynierii.

EK2 Wiedza Znajomo$¢ metod numerycznego rozwigzywania rownan roézniczkowych czastkowych w fizyce kwan-
towej.

EK3 Wiedza Znajomos¢ metod Monte Carlo.

EK4 Wiedza Znajomosé metod dynamiki molekularnej

EK5 Umiejetnosci Umiejetnos¢ numerycznego rozwiazania rownan rézniczkowych w fizyce i inzynierii.
EK6 Umiejetnosci Umiejetnosé numerycznego rozwiazania rownan rézniczkowych w fizyce kwantowe;j.
EK7 Umiejetnosci Umiejetnosé pisania programéw z wykorzystaniem metod Monte Carlo.

EKS8 Umiejetnosci Umiejetnosé pisania programow symulujacych zjawiska fizyczne z wykorzystaniem metod dy-
namiki molekularne;j.

EK9 Umiejetnosci Umiejetnoéé pisania programéw z wykorzystaniem biblioteki multimedialnej.

EK10 Kompetencje spoleczne Umiejetnosé pracy w zespole piszacym oprogramowanie.

6 TRESCI PROGRAMOWE

WYKEAD

TEMATYKA ZAJEC LiczBA

Lp . B
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN

Numeryczne rozwiazywanie rownan rozniczkowych w fizyce i inzynierii:
numeryczne rozwigzywanie rownan rézniczkowych zwyczajnych, symulacja
czasteczki w polu grawitacyjnym, symulacja czasteczki w polu
elektromagnetycznym, numeryczne rozwigzywanie rownan rézniczkowych
czastkowych, rownania rozniczkowe czastkowe w fizyce i inzynierii, metody
numeryczne dla rownan adwekcji, dyfuzji, Laplacea, Poissona i falowego,
numeryczne rozwigzywanie rownania Schréodingera, dyskretyzacja rownania
Schrédingera w pudle potencjatu i kwantowego oscylatora harmonicznego.

10

Metoda Monte Carlo: historia metody Monte Carlo, calkowanie Monte Carlo

w fizyce statystycznej, importance sampling, algorytm Monte Carlo dla zespotu
kanonicznego, modele sieciowe, model Isinga bez pola i z polem w 1D i 2D,
algorytm Metropolisa, model XY, przejscie Kosterlitza-Thoulessa, model gazu na
sieci i lattice Boltzmann - model gazu i cieczy, modele ciektokrystaliczne Onsagera,
Maiera-Saupe, Landaua, teoria Landaua-de Gennesa, modele agregacji i adsorpcji.

10
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WYKLAD
Lp TEMATYKA ZAJEC LiczBa
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN
Metoda dynamiki molekularnej: mechanika Hamiltona, potencjaly, oddzialywania
miedzyczasteczkowe, sily van der Waalsa, modele gazéw rzeczywistych, metody
W3 symplektyczne catkowania réwnan ruchu, obliczanie makroskopowych obserwabli 10
na podstawie symulacji, metoda ab initio, dynamika Langevina i Browna, loty
Levyego, symulacja aktywnej materii.
LABORATORIUM KOMPUTEROWE
Lp TEMATYKA ZAJEC LiczBa
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN
K1 Wprowadzenie do srodowiska programistycznego i bibliotek multimedialnych. 2
K2 Symulacja czasteczek w polach: grawitacyjnym i elektromagnetycznym. 6
K3 Rozwigzywanie zagadnien zadanych rownaniami adwekcji, dyfuzji, Laplacea, 6
Poissona i falowym.
K4 Numeryczne rozwiazanie réwnania Schréodingera w pudle potencjalu oraz w polu 6
potencjatu harmonicznego.
K5 Symulacja modelu Isinga w 1D i 2D bez pola i z polem zewnetrznym. 6
K6 Model XY. 6
K7 Modele ciektych krysztalow. 6
K8 Modelowanie proceséw agregacji i adsorpcji. 6
K9 Symulacja czasteczek oddziatujacych wybranym potencjatem. Obliczanie 8
obserwabli na podstawie symulacji.
K10 Symulacja ruchéw Browna, lotéw Levyego i aktywnej materii. 8

7 NARZEDZIA DYDAKTYCZNE

N1 Wyklady

N2 Prezentacje multimedialne

N3 Dyskusja

N4 Konsultacje

N5 Komputer wyposazony w kompilator C/C++ wraz z bibliotekami multimedialnymi

N6 System algebry komputerowej (Mathematica)
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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 90
Konsultacje przedmiotowe 30
Egzaminy i zaliczenia w sesji 5

Godziny bez udzialu nauczyciela akademickiego wynikajace z nakladu p

racy studenta, w tym:

Przygotowanie sie do zaje¢, w tym studiowanie zalecanej literatury 25
Opracowanie wynikow 30
Przygotowanie raportu, projektu, prezentacji, dyskusji 30
SUMARYCZNA LICZBA GODZIN DLA PRZEDMIOTU WYNIKAJACA Z 210
CALEGO NAKEADU PRACY STUDENTA

SUMARYCZNA LICZBA PUNKTOW ECTS DLA PRZEDMIOTU 7.00

9 SPOSOBY OCENY
OCENA FORMUJACA

F1 Sprawozdanie - przygotowanie sprawozdania z ¢wiczen laboratoryjnych
F2 Kolokwia - sprawdzenie pracy na zajeciach

F3 Egzamin koncowy

OCENA PODSUMOWUJACA

P1 Semestr 1: 1/2 sprawozdanie + 1/2 kolokwia

P2 Semestr 2: 1/3 sprawozdanie + 1/3 kolokwia + 1/3 egzamin

WARUNKI ZALICZENIA PRZEDMIOTU

‘W1 Warunkiem podejscia do egzaminu jest zaliczenie laboratorium komputerowego

W2 Nie wiecej niz 3 nieobecnosci w kazdym semestrze (dotyczy obowiazkowych form zajeé¢ przewidzianych przez

Regulamin studiow)

KRYTERIA OCENY

EFEKT KSZTALCENIA 1

NA OCENE 2.0 Brak spelnienia wymagan na ocene 3.0.
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Podstawowa znajomosé prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej

NA OCENE 3.0
E 50% zadan.
NA OCENE 3.5 Dosé dobrfm znajomosé prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej
60% zadan.
NA OCENE 4.0 Dobra znajomos$é prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej 70% zadan.
NA OCENE 4.5 Ponad dol?ra znajomos¢ prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej
80% zadan.
NA OCENE 5.0 Bardzo do’bra znajomosé prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej
90% zadan.
EFEKT KSZTALCENIA 2
NA OCENE 2.0 Brak spelnienia wymagan na ocene 3.0.
NA OCENE 3.0 Podstawoxiva znajomosé prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej
50% zadan.
NA OCENE 3.5 Dos¢ dobr}a znajomos¢ prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej
60% zadan.
NA OCENE 4.0 Dobra znajomosé prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej 70% zadari.
NA OCENE 4.5 Ponad dol?ra znajomos$é prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej
80% zadan.
NA OCENE 5.0 Bardzo d({bra znajomos¢é prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej
90% zadan.
EFEKT KSZTALCENIA 3
NA OCENE 2.0 Brak spelnienia wymagan na ocene 3.0.
NA OCENE 3.0 Podstawowa znajomosé prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej
50% zadan.
NA OCENE 3.5 Dosé dobrfi znajomos¢é prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej
60% zadan.
NA OCENE 4.0 Dobra znajomosé prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej 70% zadari.
NA OCENE 4.5 Ponad dolE)ra znajomos¢ prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej
80% zadan.
NA OCENE 5.0 Bardzo do}bra znajomosé prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej
90% zadan.
EFEKT KSZTALCENIA 4
NA OCENE 2.0 Brak spelnienia wymagan na ocene 3.0.
NA OCENE 3.0 Podstawowa znajomosé prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej

50% zadan.
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NA OCENE 3.5 ?00(;)62231:;? znajomosé prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej

NA OCENE 4.0 Dobra znajomosé prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej 70% zadari.

NA OCENE 4.5 gg%ajagzgfa znajomos¢é prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej

NA OCENE 5.0 QB;%dizd(;(;ﬁra znajomos¢é prezentowanego tematu. Wykonanie przynajmniej
EFEKT KSZTALCENIA 5

NA OCENE 2.0 Brak spelnienia wymagan na ocene 3.0.

NA OCENE 3.0 Wykonanie przynajmniej 50% zadan.

NA OCENE 3.5 Wykonanie przynajmniej 60% zadan.

NA OCENE 4.0 Wykonanie przynajmniej 70% zadan.

NA OCENE 4.5 Wykonanie przynajmniej 80% zadan.

NA OCENE 5.0 ;Zilg;?;zlﬁeuiféréxronsrgej 90% zadan. Umiejetnosé¢ tworczego wykorzystywania
EFEKT KSZTALCENIA 6

NA OCENE 2.0 Brak spelnienia wymagan na ocene 3.0.

NA OCENE 3.0 Wykonanie przynajmniej 50% zadari.

NA OCENE 3.5 Wykonanie przynajmniej 60% zadan.

NA OCENE 4.0 Wykonanie przynajmniej 70% zadan.

NA OCENE 4.5 Wykonanie przynajmniej 80% zadan.

NA OCENE 5.0 ;Z};E;?;gﬁeuiféréxzziej 90% zadan. Umiejetnosé¢ tworczego wykorzystywania
EFEKT KSZTALCENIA 7

NA OCENE 2.0 Brak spelnienia wymagan na ocene 3.0.

NA OCENE 3.0 Wykonanie przynajmniej 50% zadan.

NA OCENE 3.5 Wykonanie przynajmniej 60% zadan.

NA OCENE 4.0 Wykonanie przynajmniej 70% zadan.

NA OCENE 4.5 Wykonanie przynajmniej 80% zadan.

NA OCENE 5.0 X};E;?;gﬁeuifézxzﬁiej 90% zadan. Umiejetno$é tworczego wykorzystywania
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EFEKT KSZTALCENIA 8

NA OCENE 2.0 Brak spelnienia wymagan na ocene 3.0.

NA OCENE 3.0 Wykonanie przynajmniej 50% zadan.

NA OCENE 3.5 Wykonanie przynajmniej 60% zadan.

NA OCENE 4.0 Wykonanie przynajmniej 70% zadan.

NA OCENE 4.5 Wykonanie przynajmniej 80% zadan.

NA OCENE 5.0 ;Zzlg;{cl;?ﬁeursgézxr;rzej 90% zadan. Umiejetnos¢ tworczego wykorzystywania
EFEKT KSZTALCENIA 9

NA OCENE 2.0 Brak spelnienia wymagan na ocene 3.0.

NA OCENE 3.0 Wykonanie przynajmniej 50% zadan.

NA OCENE 3.5 Wykonanie przynajmniej 60% zadan.

NA OCENE 4.0 Wykonanie przynajmniej 70% zadan.

NA OCENE 4.5 Wykonanie przynajmniej 80% zadan.

NA OCENE 5.0 ;Z};lg;{cl;?ﬁeuyszéfjrgizzej 90% zadan. Umiejetnos¢ tworczego wykorzystywania
EFEKT KSZTALCENIA 10

NA OCENE 2.0 Brak spelnienia wymagan na ocene 3.0.

NA OCENE 3.0 Wykonanie przynajmniej 50% zadan.

NA OCENE 3.5 Wykonanie przynajmniej 60% zadan.

NA OCENE 4.0 Wykonanie przynajmniej 70% zadan.

NA OCENE 4.5 Wykonanie przynajmniej 80% zadan.

NA OCENE 5.0 Wykonanie przynajmniej 90% zadan.

10 MACIERZ REALIZACJI PRZEDMIOTU
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ODNIESIENIE
DANEGO EFEKTU
EFEKT DO SZCZEGOLO- CELE TRESCI NARZEDZIA
WYCH EFEKTOW SPOSOBY OCENY
KSZTALCENIA PRZEDMIOTU PROGRAMOWE DYDAKTYCZNE

ZDEFINIOWA-

NYCH DLA

PROGRAMU
EK1 Cel 1 Wi N1 N2 N3 N4 F3 P1 P2
EK2 Cel 2 W1 N1 N2 N3 N4 F3 P1 P2
EK3 Cel 3 W2 N1 N2 N3 N4 F3 P1 P2
EK4 Cel 3 Cel 4 W3 N1 N2 N3 N4 F3 P1 P2
EK5 Cel 1 K1 K2 K3 N3 N4 N5 N6 F1 F2 P1 P2
EK6 Cel 2 K4 N3 N4 N5 N6 F1 F2 P1 P2
EK7 Cel 3 K5 K6 K7 K8 N3 N4 N5 N6 F1 F2 P1 P2
EKS Cel 3 Cel 4 K9 K10 N3 N4 N5 N6 F1 F2 P1 P2

K1 K2 K3 K4
EK9 gei ; ge} i K5 K6 K7 K8 N3 N4 N5 N6 F1 F2 P1 P2
oo e K9 K10
K1 K2 K3 K4
EK10 gei ; ge} i K5 K6 K7 K8 N3 N4 F1 F2 P1 P2
oo e K9 K10

11 WYKAZ LITERATURY

LITERATURA PODSTAWOWA

[1 ] A. D. Polyanin, V. F. Zaitsev — Handbook of Ezact Solutions for Ordinary Differential Equations, , 2003,
CRC Press

[2 ] A. D. Polyanin — Handbook of linear partial differential equations for engineers and scientists, , 2001,
Chapman and Hall/CRC

[3 | D. P. Landau, K. Binder — A Guide to Monte Carlo Simulations in Statistical Physics, , 2009, Cambridge
University Press

[4 | D. Frenkel, B.Smit — Understanding Molecular Simulation 2nd Edition, , 2001, Academic Press

LITERATURA UZUPEENIAJACA

[1 ] A. Ralston, P. Rabinowitz — First Course in Numerical Analysis: Second Edition, , 2001, Dover Publications

12 INFORMACJE O NAUCZYCIELACH AKADEMICKICH

OSOBA ODPOWIEDZIALNA ZA KARTE

dr inz. Pawel Karbowniczek (kontakt: pkarbowniczek@pk.edu.pl)
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OSOBY PROWADZACE PRZEDMIOT

1 dr inz. Pawel Karbowniczek (kontakt: pkarbowniczek@pk.edu.pl)

13 ZATWIERDZENIE KARTY PRZEDMIOTU DO REALIZACJI

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

PRZYIJMUJE DO REALIZACJI (data i podpisy oséb prowadzacych przedmiot)
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