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Przykt

adowe pytania:

1.Jakie korzysci ptyna z przyblizenia Borna Oppenheimera dla wykonywania praktycznych

symulacji uktadow atomowych i molekularnych ?

2.Jak otrzymuje si¢ powierzchnie energii potencjalnej w elektronowym stanie podstawowym i w

stanach wzbudzonych ?

3. Jaki jest zwigzek wieloelektronowej funkcji falowej i rozktadu gestosci elektronowej. ?
4. Jaki jest zwigzek molekularnego, mikroskopowego potencjalu elektrostatycznego i rozktadu

5.
6.

gestosci elektronowej ?
Co to jest mechaniczny model uktadéw molekularnych ?
Objasni¢ wklady energetyczne oddziatywan atom-atom w potencjale Lennarda-Jonesa.

7.Zna¢ i rozumie¢ omawiane lokalne metody poszukiwania minimum energii potencjalnej

8.

(metoda najszybszego spadku i metoda Newtona-Raphsona).
Umie¢ opisa¢ przynajmniej jedng z globalnych metod poszukiwania minimum energii
potencjalnej.

9. Umie¢ wyprowadzaé¢ omawiane algorytmy klasycznej dynamiki molekularnej (Verlet, zabi skok
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(leap-frog), velocity-Verlet).

Wyprowadzi¢ wybrany algorytm kwantowej dynamiki molekularne;j.

Opisa¢ formalizm badania stabilnosci algorytméw klasycznej dynamiki molekularne;j.

Zbada¢ stabilno$¢ wybranego algorytmu klasycznej dynamiki molekularne;.

Opisa¢ algorytm SHAKE uwzgledniania wigzow dotyczacych ustalenia dlugos$ci wigzan
migdzy atomami w ramach formalizmu MD zabiego skoku.

Opisa¢ podstawy matematyczne metod Monte Carlo ? Czemu stuza te metody ?

Opisa¢ zastosowania wybranej metody Monte Carlo w fizyce statystycznej do wyznaczania
srednich po zespole (N,T,V=const). Sformutowa¢ algorytm Metropolisa.

Co to jest Srednia energia oraz energia swobodna w zespole statystycznym (N, T,V = const) ?
Podac¢ i zinterpretowac odpowiednie wzory.

Wyprowadzi¢ wzor na energi¢ swobodng w zespole NVT wykorzystywany w symulacjach.
Na czym polegaja periodyczne warunki brzegowe w symulacjach MM i MC i dlaczego
stosuje si¢ te warunki ?

Poda¢ wzor na statg rownowagi i wyjasni¢ wielkosci w nim wystepujace. Jakie sg jednostki
tych wielkosci ? Postuzy¢ si¢ przyktadem potencjatu bistabilnego.

Co to jest metoda alchemii komputerowej ? Jakie sg jej zastosowania ?

Opisa¢ wybrany przyktad dotyczacy ciekawszych, praktycznych zastosowan symulacji
komputerowych.



