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DN2280 Berakningsmetoder
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hp

Computational Methods from Micro to Macro Scales

Faststallande
Kursplan for DN2280 géller fran och med HTo9

Betygsskala

A, B,C,D,E,FX, F

Utbildningsniva

Avancerad niva

Huvudomraden

Sarskild behorighet

For fristdende kursstuderande kravs 9o hogskolepoiang varav 45 hogskolepoang inom
matematik eller informationsteknik. Dessutom kravs engelska B eller motsvarande.

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.
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Larandemal

Efter avslutad kurs kan studenten modellera, analysera och berdkna l6sningar till problem
med flera skalor, fran Schrodingerekvationen for elektron-karnsystem 6ver molekyldynamik
till Euler och Navier-Stokes ekvationer for kontinuumproblem.

Kursinnehall

Differentialekvationer ar fundamentala for modellering. Den vixande berakningska-
paciteten gor det mojligt att anvanda noggrannare differentialekvationer och l6sa svérare
ekvationer: t.ex. att bestimma indata fran fundamentala principer, och att optimalt rekon-
struera indata med hjilp av matningar. Kursen inkluderar forelasningar, datorlaborationer
och studentpresentationer om modeller, analys och beriakningsmetoder fran elektron-karn-
mikrosystem till Euler och Navier-Stokes makro-system med en generell matematisk metod
for att harleda och forklara koppling mellan modellerna pa olika skalor.

- Relation mellan Schrodinger-molekyldynamik- kontinuum partiella differentialekvationer
- Ehrenfest dynamik och surface-hopping
- Born-Oppenheimer approximationen

- metoder for elektronstukturberakningar- kopplingen mellen ab initio och empirisk
molekyldynamik

- molekyldynamik: termodynamik och statistisk mekanik

- molekyldynamik: ensembler och simuleringar

- stokastisk Langevin och Smoluchowski molekyldynamik

- reaktionsvagar for molekyldynamik

- Euler och Navier-Stokes ekvationer harledda fran molekyldynamik

- projektpresentationer.

Kurslitteratur

Forelasningsanteckningar

Examination

« TEN1 - Tentamen, 4,0 hp, betygsskala: A, B, C, D, E, FX, F
« LAB1 - Laboration, 3,5 hp, betygsskala: P, F
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Examinator beslutar, baserat pa rekommendation fran KTH:s handliaggare av stod till stu-
denter med funktionsnedsattning, om eventuell anpassad examination for studenter med
dokumenterad, varaktig funktionsnedsattning.

Examinator fir medge annan examinationsform vid omexamination av enstaka studenter.
Nar kurs inte langre ges har student mojlighet att examineras under ytterligare tva lasar.

I denna kurs tillampas skolans hederskodex, se: http://www.kth.se/csc/student/heder-
skodex.

Etiskt forhallningssatt

« Vid grupparbete har alla i gruppen ansvar for gruppens arbete.

« Vid examination ska varje student arligt redovisa hjalp som erhallits och kallor som
anvants.

« Vid muntlig examination ska varje student kunna redogora for hela uppgiften och hela
I6sningen.
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