Pytania egzaminacyjne do wyktadu z ,,metod symulacji w nanotechnologii”
1. Opisz krotko metode gradientu prostego.

2. Napisz krétko czym rézni sie metoda gradientu prostego od metody najwiekszego
spadku.

3. Napisz krotko czym rézni sie metoda najwiekszego spadku od metody gradientow
sprzezonych.

4. Czym rozni sie problem znajdowania minimum lokalnego od minimum globalnego?

5. Napisz krétko czym roznig sie odksztatcenia od naprezen oraz co to sg
odksztatcenia hydrostatyczne?

6. Omow krotko czym jest niedopasowanie sieciowo i jakie to ma konsekwencje dla
samorosngcych kropek kwantowych?

7. Funkcja falowa opisujgca stan kwantowy pewnej czastki, poruszajgcej sie w
jednym wymiarze (x) ma posta¢ ¥(x,t). Co w mechanice kwantowej reprezentuje

wielkosé: [7 [W(x, t)[?dx ?

8. Réwnanie Schrodingera zalezne od czasu. Nazwij i wyjasnij wszystkie symbole.

9. Rozpisz macierz hamiltonianu w metodzie ciasnego wigzania (TB) w przyblizeniu
najblizszych sgsiadéw dla zadanej struktury periodycznej (nanorurki weglowej lub
wstegi grafenowej).

10. Twierdzenie Blocha, czyli jaki warunek musi spetniaé funkcja falowa Y (x), opisujaca
stan czgstki w jednym wymiarze (funkcja zalezy tylko od zmiennej x) w periodycznym
potencjale o okresie periodycznosci "d” . Jaka wielkos¢ ,numeruje” stany czastki?

11. Z jakich orbitali atomowych i w jaki sposéb tworzy sie orbitale zhybrydyzowane
wyjasniajgce wigzanie odpowiedzialne za trwatos¢ grafenu.



12.

Nanorurki weglowe identyfikuje sie za pomocg dwdch liczb naturalnych (n,m). Co

oznaczajg te liczby? Jakie sg podstawowe typy nanorurek weglowych i czym sie
charakteryzujg?
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25.

Co to jest stan rezonansowy?

Jaka jest interpretacja zespolonej energii rezonansu?

Co to znaczy, ze rezonans ma okreslong szerokosc¢?

Co to jest sredni czas zycia rezonansu i jaki jest jego zwigzek z szerokoscig rezonansu?

Na czym polega zastosowanie metody stabilizacji do okreslania energii

i szerokos$ci rezonansu?

Czym réznig sie stany rezonansowe od zwigzanych i niezwigzanych?

Podaj podstawowe réwnanie klasycznej dynamiki molekularnej, opisz jaki ma
charakter matematyczny, podaj jeden z algorytméw catkowania tego réwnania
stosowany w modelowaniu komputerowym nanostuktur.

Podaj przyktad wykorzystania metod symulacji komputerowych do badania
wiasciwosci bionanomateriatow.

Wyprowadz algorytm Verleta catkowania rowania Newtona stosowany w
symulacjach dynamiki molekularnej.

Poréwnaj modelowanie klasyczne i kwantowe nanoukladéw (wady i zalety
kazdego z podejs¢, podaj nazwy gtéwnych metod)

Jakie znacznie bussinesowe moze mie¢ modelowanie komputerowe
bionanouktadow?

Wymien po 3 zalety stosowania grafiki komputerowej i technologii bazodanowych
w modelowaniu biomolekut

Opisac ewolucje swobodna gaussowskiego pakietu falowego. Podaé postac pakietu,
okresli¢ sens fizyczny sens uzytych parametrow. Jakim zmianom ulega pakiet w trakcie
ewolucji i od jakich parametrow fizycznych te zmiany zalezg?



26.

27.

28.

29.

30.

Omowi¢ zasade nieoznaczonosci Heisenberga. Jak sie ona przejawia w przypadku
ewolucji swobodnej pakietu gaussowskiego?

Opisac¢ istote i najwazniejsze cechy zjawiska kwantowego tunelowania przez pojedyncza

bariere potencjatu. Czym rézni sie ono od klasycznego pokonywania bariery potencjatu?

Opisac proces tunelowania przez podwdjng bariere potencjatu. Jaka role odgrywajg w
nim stany rezonansowe?

Opisac¢ istote (podac ogdlne wzory) metody Cranka-Nicholson catkowania rownania
Schrodingera dla uktadu opisanego hamiltonianem H.

Opisac istote (podac ogdlne wzory) metody rozszczepienia czasu (time-splitting)
catkowania réwnania Schrodingera dla uktadu opisanego hamiltonianem H.



