J. Wasilewski
Propozycje tematow prac magisterskich dla specjalnii FK i IS

Wszystkie proponowane tematy dotyd@mputerowego modelowania nanostruktur
(molekut, kompleksow, klasteréw) i procesow w nichédry nimi zachodacych, metodami
mechaniki kwantowej. Wymagapne opanowania podstaw mechaniki kwantowej uktadow
wieloatomowych i techniki pracy na uniwersalnych programach obliczeniowychpioath
w osrodku toruskim (Gaussian, Gamess, Molden itp.). Ma to najlepiej zroldi
uczestniczc w moim wyktadzie monograficznyrivletody komputerowe w modelowaniu
nanostrukturi zwiazanej z nimpracowni specjalistyczndjv semestrze letnim, wygbuja w
siatce FK). Osoby, ktore nie przechodzity tego cyklwegaga roku przed-dyplomowym mag
tez by¢ zaakceptowane, jednakdy musiaty opanowaduzo materiatu samodzielnie;
przewidziana jest pomoc techniczna przy prowadzeniu oli¢@deZelek, mgr Miszta).
Tematy maj charakter aplikacyjny, w zasadzie nigzvigzane z tworzeniem
oprogramowania. Stosowaneda metody Hartree-Focka, funkcjonatéwsgasci (DFT, razne
warianty), rachunku zaburaeMoellera-Plesseta 2. ¢du (MP2)

- Modelowanie klasteréw wody i procesow dysocjacji elektrolitycznej
- Modelowanie potencjatu dziatggego na proton w mostku wodorowym

- Modelowanie potencjatu uktadéw wdar wodorowych w parach zasad nukleotydowych:
adenina-tymina i/lub guanina-cytozyna (2 eline tematy)

- Modelowanie elementarnych proceséw w katalizatorze samochodowym: dysocjacja CO, NO
na sieci atomow Rh

- Modelowanie geometrii i widm oscylacyjnych tlenkéw typu@s (z uwzgkdnieniem
efektéw anharmonicznych)

- Ewolucja basenéw atomowych w przemianach konformacyjnych uktadu — aAdtings In
Molecules(AIM) na wybranych przyktadach

- Modelowanie wzrostu przestrzennych struktwigéowych (fullereny, nanorurki) w ramach
poszerzonej iteracyjnej metody Huckela (EIHM) i modelu nakrywantawego (prosta
teoria, sporo programowania); temat ten, w zat8ci od poziomu dyplomanta, nze by
realizowany jako magisterski,agnierski lub licencjacki
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J. Wasilewski
Propozycje tematow prac dyplomowych irzynierskich dla studiow zawodowych IS

Grupa tematow z mechaniki i optyki geometrycznej; przygotowanie merytoryczne na
podstawie odpowiednich dziatéw kursu fizyki ogélnej jest wystamgajIstotnym aspektem
wszystkich tematéw jest wizualizacja zjawiska, w wypadku ruchu #limee w czasie
rzeczywistym (ewentualnie skalowanym, niezalgm od zegara procesora); zalecany system
programowania: Delphi, jednak m® by takze C++, C# - do uznania studenta, musi jednak
by¢ samodzielnie opanowany.

seria:Komputerowe modelowanie ruchu

Zagadnienia o charakterze dynamicznymwymagaj catkowania rownaruchu (Newtona,
Lagrange’a lub Hamiltona); podstawowy algorytm Rungego-Kutty éduzRK4) jest
wystarczajcy

- Skoki narciarskie (z uwzgkdnieniem sit: oporu, tarcia, soe))

Skok ma 2 fazy: rozbieg i lot. Rozbieg jest ruchem jednowymiarowym — podlegzowmi
okreslonym przez profil rozbiegu skoczni; do opisu najlepiej jest zastogadmnanie
Lagrange’a |l rodzaju dla przypadku sit niepotencjalnych (tarcie i opér powietrza). Lot jest
ruchem 2-wymiarowym, wkxiwe s tu rownania Newtona z uwzglnieniem oporu
powietrza; sita néna mae by modelowana na podstawiezrticy diugaici drog optywu nad
skoczkiem i pod nim; wskazanedrie przéledzenie aktualnych przepiséw sportowych i
utworzenie matej bazy danych geometrycznych dla konkretnych skoczni.

- Rzut na obracajacej sie Ziemi (uwzgkdnienie sity Coriolisa w ruchu pociskow i rakiet)

Chodzi o ruchy pocisku (cha predkos¢ startowa) lub rakiety (punkt o zmiennej masie,
ewentualnie sterowany) o zagu co najmniej 100 km, z diymi predkosciami, takze
naddwiekowymi, opisywane we wspotegnych geograficznych. Problem ma
sformutowa jako catkowanie uktadu rowmeaNewtona we wspotrdnych krzywoliniowych,
z centralnym potencjatem grawitacyjnym (przyspieszenie ziemskiersaled wysokeéci): w
uktadzie lokalnym, zwgzanym z punktem (np. startu) na obracaj st Ziemi — a wkc
nieinercjalnym, z jawnym uwzegtinieniem sity Coriolisa; lub w uktadzie inercjalnym
zwiazanym zesrodkiem Ziemi. Opor powietrza wymaga uwezdhienia okrélonego modelu
termodynamicznego dla atmosfery. Tor powinied pyezentowany na wybranej siatce
kartograficznej (np. Mercatora).

- Uktady sprzezonych oscylatorow

Sprz:zone oscylatory harmoniczne, ewentualnie podiggapkrélonym sitom ttumienia i
wymuszania, to bardzo szeroko stosowany w fizyce i technice model (np. uktady wahadet,
sprzyn, oscylacje molekut, wptyw drga(w tym trzesien ziemi) na konstrukcje itp.). W
ramach takiego modelowania rozmgesk uktad punktéw masywnych, pgizonych

wiazaniami o okrélonych statych sitowych (,pole sitowe”) i ewentualnie statych ttumienia;
do wybranych punktéw magby¢ przytazone periodyczne sity wymuszge. ROwnania

ruchu (Newtona lub Hamiltona) moa sformutowaw 1, 2 lub 3 wymiarach, co w przypadku
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czystych sit harmonicznych prowadzi do zagadnienia na \&eirtevektory wtasne macierzy,
okreslajace stany wlasne uktadu (gztosci charakterystyczne, drgania normalne)

- Misja ksiezycowa

Satelita (punkt materialny, bez ngju) ,parkuje” (z 1. pedkoscia kosmiczm) na ustalonej
orbicie wokot Ziemi, w ptaszczanie orbity Kskezyca. Z orbity tej startuje z okéona
predkoscia w kierunku Ksezyca, okgza go i wraca; trzeba przeprowadzatkowanie rowna
Newtona lub Hamiltona w 2 wymiarach, w inercjalnym ukfadzie o ptlaz w centrum Ziemi
lub w srodku masy Ziemia-Ksizyc; wptyw Staica pomingty. W bardziej ambitnym
wariancie orbita ,parkowania” me by dowolna, mana talke uwzgkdni¢ wptyw Stonca —
oznacza to problem w 3 wymiarach.

- Misja na sasiednig planete

Satelita (punkt materialny, bez ngju) ,parkuje” (z 1. pedkoscia kosmiczm) na ustalonej
orbicie wokot Ziemi, w ptaszczanie ekliptyki. Z tej orbity startuje z ok&tona predkoscia w
celu dotarcia dogsiedniej planety (Mars lub Wenus) pod wpltywem grawitacjirfgtm
Catkowanie réwna Newtona lub Hamiltona w 2 wymiarach, w inercjalnym uktadzie o
pocztku na Staicu; wptyw Ksiezyca pomingty.

- Elektron w polu sity Lorentza

Modelowanie takich urgdzen jak cyklotron, soczewka elektromagnetyczna itp.: ruch

elektronu (w bardziej ambitnej wersji — relatywistycznego) w uktadzie pdl elektrycznego i
magnetycznego, niekoniecznie jednorodnych, w bardziej ambitnym wariancie — zmiennych w
czasie. Catkowanie uktadu rowialewtona w 3 wymiarach.

Zagadnienia o charakterze kinematycznymnie wymagaj catkowania rownaruchu, a
jedynie wyznaczania toru.

- Reakcja jachtu zaglowego na wiatr
(rekomendowany dla osoby posiagtag] dawiadczeniezeglarskie)

W najprostszym modelu, uwzglniagcym tylko kinematyk, o ogélnych cechach
nautycznych jachtu decyduje wzajemne usytuowaradka aaglowania isrodka oporu
bocznego. Jednak opor, jakiego kadtub doznaje od strony wody ma charakter tensorowy,
zmienny jdli jacht ma miecz o zmiennej powierzchni. W wypadku kurséw ,,0strych”
wzgledem wiatru nazaglu powstaje tesit nosna. W bardziej zaawansowanej symulacji 3D
wszystkie te czynniki (parcie wiatru rriagiel, sita ndna, wspoétczynniki oporu
hydrodynamicznego) zmiengsgic pod wptywem przechytu. Celem symulaciji jest
wizualizacja relacji wektorowych wygbujacych w ruchu jachtu.

- Globalny system pozycjonowania
Global Positioning System (GPS) to kilkaege satelitdw kiizacych po orbitach na
wysokdaici ok. 20000 km (p6t-dobowych) rozionych takzeby w kadej chwili, w kazdym

punkcie Ziemi widoczne na horyzontem byty co najmniej cztery z nich; satelity wysytaj
synchronicznie sygnaty umbwiajace ich identyfikagt. Wyznaczenie pozycji odbiornika

2007-05-15/16:40:20/maglicinz47[1] = 3



wymaga formalnie rozwizania uktadu 4 rownalinowych, w réwnaniach tych konieczne jest
jednak uwzgidnienie efektéw relatywistycznych.

seria:Komputerowe modelowanie uktadéw optycznych

W tych projektach chodzi o wizualizacprzebiegu wizki promieni o rénych barwach (z
uwzgkdnieniem zjawiska dyspersji) przezzree uktady optyczne, na ogo6t osiowo

symetryczne (modelowanie w 2 wymiarach), i przedstawienie (ewentualnie minimalizowanie)
ich wad optycznych. Wystarczgjy jest kurs optyki geometrycznej w ramach fizyki ogélnej

(a nawet — szkolnej)

- Obiektyw mikroskopu z wykorzystaniem soczewek asferycznych

Obiektyw mikroskopu jest uktadem silnie skupieym, z najczsciej ptask powierzchni
wejsciowa. Wiazka przedmiotowa jest silnie rozhiga, co powoduje die wady optyczne
odwzorowania. Jedirz mazliwosci korygowania tych wad jest zastosowanie soczewek
asferycznych, w ktérych powierzchniami tagoymi s3 dowolne kwadryki osiowo-
symetryczne.

- Optymalizacja uktadu teleskopowego

Uktad teleskopowy to uktad optyczny, ktory przeksztatcaake rownolegh w réwnolegta,
zmieniajc jej przekroj (ale nie ogniskag). Uklad taki jest elementem wiejowym

wszystkich nowoczesnych obiektywow zmiennoogniskowych, skigda (o najmnieg))
trzech cztonow: skrajnych — skupaajych i srodkowego — rozpraszgjego; cztorsrodkowy i
skrajny (przedmiotowy lub — @%ciej — obrazowy) poruszagie w sposob zsynchronizowany,
dzigki czemu nastpuje zwezanie lub rozszerzanie waki — efekt ,zoomowania”.
Optymalizacja ma dotyczyredukcji gltdbwnych aberracji uktadu, a takanalizy
przechodzenia wzek ukanych.

- Soczewki Fresnela i ich uktady

Sq to na 0g6t duych rozmiardw, ale wzgbnie cienkie soczewki, sktadgje st z
koncentrycznych pidcieni bedacych fragmentami ,petnej” soczewki. W tym wypadku
chodzi przede wszystkim o anajivad optycznych takich uktadow.

- Uktady soczewek i zwierciadet ptaskich

Sq to uktady, w ktérych wiazka skupiona przez obiektyw jest odwracana przez uktad
zwierciadet (czsciej — pryzmatow catkowicie odbijagych) i kierowana do okularu; w tym
wypadku modelowanie przebieguazki musi by trojwymiarowe. Szeroko znanymi
konstrukcjami tego typuadunety Newtona (odwracage), w ktorych uzyskuje siobraz

prosty dzg¢ki uktadom zwierciadet: lornetka pryzmatyczna, pryzmat pentagonalny (stosowany
np. w aparatach fotograficznych z celownikiem ,through lens”).

Tematy zwigzane z uproszczonymi metodami mechaniki kwantowej
(mog by¢ takze tematami licencjackimi, ale konieczna jest wprawa w programowaniu)

- Iteracyjna metoda Huckela
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(zob. np. A. Ga¢biewski,Chemia kwantowa zwzkow organicznyghrozdziat VI). Jest to
skrajnie uproszczona, ale mimo tagle uzyteczna i wykorzystywana metoda opisu uktadow
wiazan sprzzonych w casteczkach organicznych (takich jak np. benzen, naftalenetak
zawierajcych heteroatomy (N, O)) oparta na mechanice kwantowej, bardzo prosta do
zrozumienia i zaprogramowania. Istotnymi elementami progragda: b

- macierzowy, meliwie zautomatyzowany zapis wzoru strukturalnegasteczki

- wizualizacja struktury przestrzennej jedno-elektronowych funkcji falowych

- generowanie diagramow molekularnych.

Zbudowany program zostanie ngstie zastosowany do konkretnego zagadnienia.
Temat mae by podjety przez zespét 2-osobowy, w takim wypadku progragdzie pisany
wspolnie, ale kada z os6b kdzie pisata inny blok funkcyjny i modelowata inny uktad
chemiczny.

- Poszerzona iteracyjna metoda Huckela (EIHM)

(zob. np. A. Gotbiewski,Chemia kwantowa zwzkdw organicznycltrozdziat VI). Jest to
mocno uproszczona, ale mimo to bardzgteczna metoda opisu ukladéw wieloatomowych,
oparta ha mechanice kwantowej, prosta do zrozumienia i zaprogramowania (w wariancie
ograniczonym do atoméw grup gtéwnych). Napisany program zastosowargy/lmgonp. do
modelowania wzrostu przestrzennych struktgglewych (fullereny, nanorurki) w ramach
modelu nakrywaniadowego.

Tematy licencjackie - referatowe

- Opis oscylacji casteczki 2-atomowej — wygcie poza przyblizenie harmoniczne

Porownanie kilku analitycznie rozadywalnych w ramach mechaniki kwantowej modeli
oscylacji realnej casteczki 2-atomowej, np. potencjatow Morse’a, Simonsa-Finlana-Parra; w
bardziej ambitnej wersji z uwzglinieniem sprgzenia oscylacji i rotaciji

- Symetria czsteczki a jej stany oscylacyjne

Stany oscylacyjne ukladu masywnych punktow i zzéine z nimi wspotrdne normalne
drgar mozna klasyfikow& ze wzgkdu na symetx, i wyprowadzé stad reguty wyboru dla
przegé¢ obserwowanych w podczerwieni lub widmach Ramana. Trzebag¢mpateyta o
podstawach spektroskopii molekularnej i teorii grup punktowych

- Stany oscylacyjno-rotacyjne matych cgsteczek

Jezeli kilkuatomowa czsteczka wykazuje jak$eelementy symetrii przestrzennej, to wptywa
to w istotny spos6b na ksztatt jej widma oscylacyjno-rotacyjnego. Trzebaetpmizyta o
podstawach spektroskopii molekularnej i teorii grup punktowych

- Konfiguracja elektronowa uktadu (atomu, czasteczki) a wieloelektronowa funkcja
falowa

Referat na poziomiéwiczen z Fizyki Kwantowej Il, dotyczcy istotnych wiasngci
wyznacznikow Slatera, dziatana wyznacznikach, budowania funkcji wtasnych catkowitego
spinu N elektronow.
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