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prowadzacych przedmiot

Wymagania wstepne Zaliczony kurs z podstaw fizyki fazy skondensowanej, w szczegolnosci
wiedza na temat kwantowo — mechanicznego opisu standw
elektronowych w krysztatach, znajomos¢ podstawowych przyblizen w
teorii pasmowej ciata statego.

STRESZCZENIE PRZEDMIOTU ORAZ CELOW KURSU

Celem wyktadu jest przyblizenie idei obliczen kwantowo-mechanicznych prowadzonych w ramach
teorii funkcjonatu gestosci elektronowej, w sformutowaniu Kohna-Shama. Szczegdlny nacisk jest
potozony na przedstawienie podstaw teorii i rozwoju metod umozliwiajgcych wyznaczenie struktury
elektronowej ciata statego. Omowienie przyblizen stosowanych dla opisu oddziatywania wymiennego i
korelacyjnego, ich ograniczen. Przedstawienie praktycznych mozliwosci kodow numerycznych, z
zaimplementownym algorytmem rozwigzania réwnania Kohna-Shama w sposob samouzgodniony.
Zapoznanie z réznymi typami funkcjonatéw, omowienie ich zalet i wad. Przedstawienie sposobu
doboru parametréw numerycznych dla wybranego kodu numerycznego (Siesta), testéw tych
parametrow, konstruowania i doboru wielkosci superkomorek, sposobdw relaksacji geometrii uktadu
oraz obliczen struktury pasmowe;.

EFEKTY UCZENIA SIE DLA PRZEDMIOTU | METODY WERYFIKACJI

Symbol efektu Zaktadane efekty uczenia sie Odniesienie do Forma zajec Metody
uczenia sie efektdw uczenia sie | dydaktycznych |  weryfikacji
dla kwalifikacji na (w., cw., itp.) (np.: kolokwium,
poziomie 8 PRK egzamin ustny,

egzamin pisemny,

(symbol) projekt itp.)
Wiedza
Lp.
1. Doktorant zna i rozumie swiatowy | P8S-WG/1 w raport
dorobek obejmujacy podstawy
teoretyczne  teorii  funkcjonatu
gestosci elektronowe] uktadu wielu
oddziatujacych czastek,
2. zna i rozumie idee Kohna — Shama | P85-WG/1 w raport

zastgpienia uktadu oddziatujacych
czastek  pomocniczym  uktadem
niezaleznych czastek [
sprowadzeniem efektow




wielociatowych do postaci
funkcjonatu wymienno -
korelacyjnego,

3 zna rozwoj przyblizen stosowanych | P8S-WG/2 w, ¢w Raport,
do konstrukcji  funkcjonatow projekt
wymienno - korelacyjnych,
stosowanych w kwantowej teorii
ciata statego,

4 zna i rozumie metody | P85-WG/2 w dyskusja
samouzgodnione  rozwigzywania
rownania Kohna — Shama.

5 zna i rozumie metodologie badan w | P8S-WG/3 w. Dyskusja,
dyscyplinie nauki fizyczne projekt

Umiejetnosci

Lp.

1 Doktorant potrafi wykorzystywac | P8S-UW/1 w, ¢w Raport,
wiedze z fizyki fazy dyskusja,
skondensowanej  oraz  chemii projekt
kwantowej do  rozwigzywania
problemu wyznaczania
energetycznej struktury
elektronowej ciat krystalicznych,
potrafi zdefiniowac cel i przedmiot
badan, sformutowac hipoteze
badawczy, tworczo stosowac
poznane techniki i narzedzia
badawcze do osiggniecia
zatozonego celu,

2 Potrafi poddac krytycznej analizie i | P8S-UW/2 w, Cw Raport,
ocenie wyniki badan naukowych w dyskusja,
dyscyplinie nauki fizyczne projekt

3 potrafi  zainicjowa¢ debate i | P8S-UK/3, P8S- | w, ¢cw Raport,
uczestniczy¢ w dyskursie | UK/z; P8S-UK/1; dyskusja,
naukowym dotyczacym wybranych | P8S-UK/5 projekt
metod obliczeniowych fizyki fazy
skondensowanej

Kompetencje

spoteczne

Lp.

1 Doktorant jest gotow do uznawania | P8S-KK/3 w dyskusja
znaczenia zgromadzonej wiedzy w
rozwigzywaniu praktycznych
problemoéw fizyki fazy
skondensowanej

2 Doktorant jest gotdw do krytycznej | P8S-KK/1 w dyskusja
oceny dorobku w  ramach
dyscypliny nauki fizyczne

3 Doktorant jest gotéw do dziatania | P8S-KO/2 w dyskusja
na rzecz interesu publicznego
FORMY ZAJEC DYDAKTYCZNYCH, WYMIAR GODZIN | PUNKTOW

Semestr (nr) Wykt. Cw./Konw. Lab. Prakt. | Inne Liczba pkt.
ECTS

\




METODY DYDAKTYCZNE

wyktad - wyktad z prezentacjg multimedialng przy uzyciu komputera i rzutnika, dyskusja
¢wiczenia laboratoryjne: praca z oprogramowaniem, rozwigzywanie zagadnienia problemowego

TRESCI PROGRAMOWE

Wyktad | Konwersatorium:

1. Podstawy teorii funkcjonalu gestosci elektronowej. Przyblizenie Thomasa-Fermiego-Diraca,
przyktady funkcjonatow. Twierdzenia Hohenberga — Kohna.

2. Pomocniczy uktad Kohna — Shama. Réwnania wariacyjne Kohna — Shama. Exc, Vxc, dziura
wymienno - korelacyjna. Znacznie wartosci wtasnych.

3. Funkcjonaty dla oddzialywania wymiennego i korelacyjnego. Przyblizenia LDA, GGA.
Funkcjonaty hybrydowe. Testy funkcjonatow.

4. Rozwigzania rownan Kohna — Shama.

Cwiczenia / laboratoria / inne:
Generacja i optymalizacja pseudopotencjatow dla potrzeb obliczen numerycznych w ramach teorii DFT

przy pomocy oprogramowania Siesta. Dobor parametrow numerycznych. Relaksacja geometrii ukladu.
Obliczenia struktury elektronowej uktadu.

WARUNKI ZALICZENIA PRZEDMIOTU (KRYTERIA OCENIANIA)

Warunkiem zaliczenia wyktadu jest przedstawienie pisemnego raportu zawierajacego omowienie
najwazniejszych wnioskdw z zagadnien poruszanych na wykfadzie.

Warunkiem zaliczenia ¢wiczen jest uzyskanie ponad 51% punktdw z projektu polegajgcego na przedstawieniu
kompleksowych wynikdéw obliczen struktury pasmowej wybranego materiatu krystalicznego, prowadzonych
metoda ab-initio w ramach teorii funkcjonatu gestosci Kohna-Shama. Projekt bedzie obejmowat wygenerowanie
pseudopotencjatdw, ich test, dobdr parametréw numerycznych dla kodu Siesta, konstrukcje superkomorki
adekwatnej do zadanego zagadnienia (np. krysztat zawierajacy defekty punktowe), relaksacje geometrii uktaduy,
zdefiniowanie strefy Brillouina, wyznaczenie zaleznosci E(k) oraz funkcji gestosci standw energetycznych.
Koncowa ocena bedzie wystawiona w zaleznosci od liczby punktéw uzyskanych za projekt (ocenie podlega
poprawnos¢ i kompletnosc poszczegolnych elementdw projektu):

dst (51 - 60)% pkt.,

+dst (61 - 70)% pkt.,

db (71 - 80)% pkt.,

+db (81 - 90)% pkt.,

bdb (91 - 200)% pkt.

CALKOWITY NAKELAD PRACY DOKTORANTA POTRZEBNY DO OSIAGNIECIA ZALOZONYCH
EFEKTOW W GODZINACH ORAZ PUNKTACH ECTS

- Srednia liczba godzin na zrealizowanie
Forma aktywnosci

aktywnosci
Godziny realizowane w kontakcie bezposrednim wynikajace planu | 15
z studiow
Inne z udziatem nauczyciela 1

(udziat w konsultacjach, egzaminie)

Godziny realizowane samodzielnie przez doktoranta 20
(przygotowanie do zaje¢, egzaminu, napisanie referatu itp.)

SUMA GODZIN 36




SUMARYCZNA LICZBA PUNKTOW ECTS
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