Metody obliczeniowe w projektowaniu nowych materiatéw

Metody obliczeniowe
w projektowaniu nowych materiatow

Wyktadowca: dr Tadeusz Pluta

Tresci merytoryczne:

Podstawowe pojecia: modelowanie i symulacje numeryczne w nauce o materiatach. Metoda
Monte Carlo: podstawy, rys historyczny, podstawowe zastosowania. Algorytm Metropolisa dla
zespotu kanonicznego oraz mikrokanonicznego. Metoda Monte Carlo dla uktadu spinéw:
modele Isinga i Heisenberga. Dynamika molekularna: modele potencjatow miedzyatomowych,
potencjaty typu ciasnego wigzania (tight-binding), catkowanie réwnan ruchu, warunki graniczne.
Teoria funkcjonatoéw gestosci (DFT): rownania Kohna-Shama, typu funkcjonatéw: lokalne,
gradientowe i hybrydowe, zalety metod DFT w nauce o materiatach. Obliczenia rownolegte:
skalowanie sie algorytmu, wspétczesne strategie obliczeniowe dla uktadéw o duzej liczbie
atomoéw. Obliczenia numeryczne dla nanorurek weglowych: materiaty weglowe, struktura
fulerendw i nanorurek, obliczenia tight-binding, geometria i struktura elektronowa nanorurek,
pasma energetyczne, spekiroskopia Ramana i wlasnosci elastyczne nanorurek. Organiczne
materiaty w optyce nieliniowej (NLO): nieliniowe wtasnosci optyczne w skali makro i mikro,
optymalne parametry dla materiatdw NLO, architektura molekularna typu
donor-mostek-akceptor, polieny i polieny w zastosowaniu NLO, czasteczki oktupolarne dla
zastosowan NLO. Wyznaczanie skltadowych tensorow hiperpolaryzowalnosci dla materiatéw
NLO, kryteria doboru najlepszego algorytmu.

Cele przedmiotu:

Wprowadzenie podstawowych poje¢ i metod nauki o0 materiatach, przeglad metod
numerycznych stosowanych dla réznych skal modelowania.



specjalizacja/wyklady-monograficzne/14-metody-obliczeniowe-w-projektowaniu-nowych-materialow
specjalizacja/wyklady-monograficzne/14-metody-obliczeniowe-w-projektowaniu-nowych-materialow

Metody obliczeniowe w projektowaniu nowych materiatéw

Efekty ksztalcenia:

Po ukonczeniu kursu student powinien znaé podstawowe metody stosowane w nauce o
materiatach i umie¢ dobra¢ odpowiednig metode numeryczng dla konkretnego etapu
projektowania materiatow.
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