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Przedmiot: Symulacje komputerowe

Kierunek: Chemia, II stopień [4 sem], stacjonarny, ogólnoakademicki, rozpoczęty w: 2013

Specjalność: chemia środków bioaktywnych i kosmetyków

Tytuł lub szczegółowa
nazwa przedmiotu:

Symulacje komputerowe - laboratorium

Rok/Semestr: II/3 

Liczba godzin: 15,0

Nauczyciel: Bryk Paweł, dr hab.

Forma zajęć: laboratorium

Rodzaj zaliczenia: zaliczenie na ocenę

Poziom trudności: średnio zaawansowany

Wstępne wymagania: Kurs chemii teoretycznej

Metody dydaktyczne: • ćwiczenia laboratoryjne

Zakres tematów:

1. Symulacje Monte Carlo w zespole kanonicznym i wielkim kanonicznym.

2. Symulacje dynamiki molekularnej w zespole NVE, NVT oraz NPT. Twierdzenie H.

3. Wyznaczanie równania stanu z symulacji MD.

4. Wyznaczanie translacyjnego parametru porządku i radialnej funkcji dystrybucji dla różnych stanów
skupienia.

5. Wyznaczanie współczynnika dyfuzji z MD.

6. Wyznaczanie funkcji autokorelacji prędkości z MD.

7. Symulacje cząsteczek. Wyznaczanie niektórych właściwości fizykochemicznych alkanów.

8. Techniki symulacji komputerowych dla potencjałów długozasięgowych. Symulacje komputerowe wody.

9. Nierównowagowa dynamika molekularna. Wyznaczanie współczynnika lepkości.

Forma oceniania: • ćwiczenia praktyczne/laboratoryjne
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