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Przedmiot:

Symulacje komputerowe

Kierunek:

Chemia, Il stopien [4 sem], stacjonarny, og6lnoakademicki, rozpoczety w: 2013

Specjalnosé:

analityka chemiczna

Tytut lub szczeg6towa
nazwa przedmiotu:

Symulacje komputerowe - laboratorium

Rok/Semestr:

/3

Liczba godzin:

15,0

Nauczyciel:

Bryk Pawel, dr hab.

Forma zajec:

laboratorium

Rodzaj zaliczenia:

zaliczenie na ocene

Poziom trudno$ci:

Srednio zaawansowany

Wstepne wymagania:

Kurs chemii teoretycznej

Metody dydaktyczne:

« ¢wiczenia laboratoryjne

Zakres tematow:

1. Symulacje Monte Carlo w zespole kanonicznym i wielkim kanonicznym.
2. Symulacje dynamiki molekularnej w zespole NVE, NVT oraz NPT. Twierdzenie H.
3. Wyznaczanie réwnania stanu z symulacji MD.

4. Wyznaczanie translacyjnego parametru porzadku i radialnej funkcji dystrybucji dla r6znych stanéw
skupienia.

5. Wyznaczanie wspotczynnika dyfuzji z MD.

6. Wyznaczanie funkcji autokorelacji predkosci z MD.

7. Symulacje czasteczek. Wyznaczanie niektérych wtasciwosci fizykochemicznych alkandw.

8. Techniki symulacji komputerowych dla potencjatéw diugozasiegowych. Symulacje komputerowe wody.

9. Nieréwnowagowa dynamika molekularna. Wyznaczanie wspétczynnika lepkosci.

Forma oceniania:

« ¢wiczenia praktyczne/laboratoryjne
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