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Krotkie wprowadzenie do obliczen numerycznych metoda
Dynamiki Molekularnej
oraz omowienie kilku rezultatow symulacji przeprowadzonych ta technika
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Juz od wielu lat rosngce mozliwosci zaréwno komputerow jaki i pakietow numerycznych
pozwalaja na badania wielu zagadnien czy zjawisk niedostepnych dla metod teoretycznych
badZz eksperymentalnych. Z wielu specjalnosci, w ktérych obliczenia numeryczne s3
waznym, a czesto jedynym dostepnym narzedziem, mozna wyr6zni¢ badania nad wirtualnymi
Swiatami sktadajacymi si¢ z tysigcy, a nawet milionow atoméw. W szczegdlnosci takg metoda
stata si¢ dynamika molekularna DM, ktodra jest rozwijana od lat 50-tych zesziego wieku. DM
jest metoda korzystajaca bezposrednio z zasad dynamiki newtonowskiej 1 jako jedyna
pozwala bada¢ materiaty w fazie gazowej, ptynnej lub stalej w szerokim spektrum warunkow
wptywajacych na ich stan, a takze na podstawie symulacji antycypowaé ich wtasnosci
fizyczne, chemiczne czy przyszile zastosowania. Istotng zaleta DM jest rowniez to, ze
obliczenia mozna przeprowadzi¢ w rozsadnym czasie na znacznej liczbie atomoéw, a wyniki
s3 wazng podstawg dla kolejnych technik.

Celem niniejszego seminarium jest wprowadzenie do podstaw obliczen DM opartych na
symulacji ewolucji systemu, prezentacja obszaru zastowan, mocne i stabe strony tej techniki
oraz krotkie por6wnanie z innymi metodami. Zostang omoéwione istotne detale, zar6wno
techniczne jak i1 fizyczne, w celu przeprowadzenia symulacji wolnej od btedow.

Istotnym zagadnieniem zwigzanym z DM jest analiza pokaznej liczby danych uzyskanych z
symulacji. Dane te zawieraja informacje przede wszystkim o potozeniach atoméw w
wybranych temperaturach czy ci$nieniach, ale takze wielkoS$ci fizyczne charakteryzujace cate
ziarno jak: energia calkowita czy entalpia. W czasie seminarium zostanie pokazane jak
otrzymywac kluczowe informacje oraz w jaki sposob DM wspodlpracuje z innymi metodami
numerycznymi przydatnymi do obrobki danych, w szczegdlnosci z metodami pochodzacymi
z dyfrakcji XRD czy analizy fourierowskiej wibracji.



