NAZIV PREDMETA

Dinamika atoma u plinovima i tekuéinama
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OPIS PREDMETA

Ciljevi predmeta

Osnovno razumijevanje mikroskopske strukture i dinamike plinovitih i tekucih
sustava te njihovo modeliranje pomoc¢u simulacija Monte Carlo i molekularne
dinamike.

Uvjeti za upis
predmeta i ulazne
kompetencije
potrebne za
predmet

Osnova znanja statisticke mehanike, termodinamike, klasi¢ne mehanike, kvantne
fizike i programiranja.

Ocekivani ishodi
ucenja na razini
predmeta (4-10
ishoda ucenja)

1. Osnovno razumijevanje mikroskopske strukture i dinamike tekucina prema
idejama statisticke fizike tekucina

2. Znanje osnovnih i nekih od naprednih algoritma za racunanje strukturnih i
termodinamickih veli¢ina

3. Sposobnost modeliranja molekularnih sustava u plinovitom i teku¢em stanju

4. Sposobnost razvoja jednostavnih racunalnih programa za simulaciju i analizu
rezultata simulacija

5. Razumijevanje racunalnih eksperimenata

6. Sposobnost koristenja programskih paketa za simulaciju molekularne dinamike i
programa za vizualizaciju podataka

Sadrzaj predmeta
detaljno razraden
prema satnici
nastave

1.Uvod u kolegij: osnove racunalnih simulacija, veza teorija-eksperiment. Osnove
rada u linuxu.

2. Statisticki opis sustava: ansambili, gustoc¢a vjerojatnosti u faznom prostoru,
vremensko usrednjenje i usrednjenje preko ansambla, ergotska hipoteza.

3. N-Cesti¢ne gustoce i N-Cesti¢ne distribucijske funkcije, 2-Cesti¢na distribucijska
funkcija, radijalna distribucijska funkcija (RDF), virijalna jednadZba.

4. Uvod u simulacije molekularne dinamike: tri koraka simulacije (inicijacija,
ekvilibracija, produkcija). Primjer: molekularna dinamika krutih sfera.

5. Maxwell-Boltzmannova raspodjela brzina u sustavu krutih sfera. 1zrada koda i
analiza rezultata.

6. Dinamicke veli¢ine u molekularnoj dinamici: brzina-brzina korelacije, difuzijski
koeficijent: Green-Kubo i Einstenov izvod.

7. Autokorelacijska funkcija brzine: izrada koda i analiza rezultata.

8. Uvod u Monte Carlo simulacije: primjer Lennard-Jones sustava. Koristenje
programskog koda i analiza rezultata.

9. Monte Carlo simulacija fluida s modificiranim potencijalom: analiza rezultata i
usporedba s Lennard-Jones fluidom.

10. Molekularna dinamika Lennard-Jones fluida i analiza rezultata programskog
koda.

11. Osnovni integracijski algoritmi u molekularnoj dinamici: izraCun poloZaja i
brzinja Cestica.

12. Polja sile u molekularnoj dinamici: unutarmolekularni i medumolekularni
potencijali.

13. Osnove koristenja programskog paketa za simulacije molekularne dinamike.
14. Simulacije jednostavnih sustava - voda u teku¢em stanju. Analiza rezultata i
vizualizacija.

15. Simulacije sloZenih sustava - protein u vodi. Analiza rezultata i vizualizacija.




Vrste izvodenja
nastave:

predavanja

seminari i radionice

vjezbe

Oon line u cijelosti
O mjeSovito e-u€enje
Oterenska nastava
samostalni zadaci

multimedija

O laboratorij

0 mentorski rad
O domace zadace
O

O

O

Obveze studenata

1. Prisustvo i zalaganje studenata na satu izrada zadataka na satu,

2. lzrada zadataka kod kuce,

3. Izrada seminarskog rada koji uklju€uje samostalno modeliranje i simulaciju
metodom molekularne dinamike odabranog fizikalnog problema te analiza

rezultata,

4. Pisanje izvje$taja i prezentacija seminara.

Pracenje rada
studenata (upisati
udio u ECTS
bodovima za svaku
aktivnost tako da
ukupni broj ECTS
bodova odgovara

Naziv Ects Naziv Ects Naziv Ects
Pohadanje nastave 1 Istrazivanje 1 Eksperimentalni rad
Usmeni ispit Referat Domace zadace 1
Seminarski rad 1 Esej

bodovnoj vrijednosti || Kolokvij Prakti¢ni rad 1
predmeta):

Pismeni ispit Projekt
Ocjenjivanje i 1. Pismeni dio seminarskog rada - 35%.

vrjednovanje rada
studenata tijekom
nastave i na
zavrSnom ispitu

2. Usmeni dio seminarskog rada - 35%.

3. Izrada vjezbi - 30%.

Obvezna literatura
(dostupna u
knjiznici i putem
ostalih medija)

Broj Dostupnost
Naslov primjeraka [ putem ostalih
u knjiznici medija
[1] J.-P. Hansen and I. R. McDonald, Theory
of simple liquids, Academic Press, 2006. 0

Dopunska literatura

[1] J. M. Haile: Molecular dynamics simulation, John Wiley & Sons, New York,

1992.

[2] K. Huang, Statistical Mechanics, Wiley, New York 1963.
[3] P. Allen & D. Tildesley, Computer Simulation of Liquids, Clarendon, Press,

Oxford, 1987.
[4] Znanstveni ¢lanci.

Nacini prac¢enja
kvalitete koji
osiguravaju
stjecanje utvrdenih
ishoda uéenja

Statistika ispitnih rezultata i studentska evaluacija putem ankete koju provodi

Sveuciliste u Splitu.

Ostalo (prema
misljenju
predlagatelja)




