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Introduction to the EMTO Program Package 1
Nar kurs inte langre ges har student mojlighet att examineras under ytterligare tva lasar.

Faststallande
Kursplan for FMH3700 giller fran och med VT19

Betygsskala

P,F

Utbildningsniva

Forskarniva

Sarskild behorighet

Grundlaggande kunskaper i fasta tillstdndets fysik; kvantmekanik; tathetsfunktionalteori;
elektroniska strukturmetoder.
Goda kunskaper i Unix, Linux och Windows OS

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.
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Larandemal

Kursens mal ar att ge grundldggande kunskap i kvantmekanisk ab-initio modellering av
slumpmassiga legeringar genom anviandande av datorprogrammet EMTO. Det finns idag
endast ett fatal teoretiska verktyg som ar passande for att ge en ab-initio beskrivning av
legeringar. Den sarskilda styrkan hos EMTO-metoden, som placerar EMTO-programmet i
fokuset av modern materialdesignsberakning, ar att den korrekt kan ta hansyn till anisotropa
gitterdistortioner hos slumpmassiga legeringar, och kan darfér anvandas for att under-
soka fenomen bakom termofysiska, kemiska, strukturella, mekaniska etc. egenskaper hos
kemiska och magnetiska legeringar pa atomniva.

Efter denna introduktionskurs kommer studenterna att ha baskunskap i anviandandet av
EMTO-programmet; de kommer att kunna applicera EMTO-metoden pa enkla system

och kunna berdkna fundamentala bulkegenskaper (tillstandsekvationer och elastiska egen-
skaper) hos monoatomiska samt kemiskt oordnade multikomponentslegeringar.

Kursinnehall

« EMTO paketet, komponenter och anvindande;
« Installation;

« Forberedelse av berakning; strukturell information; kluster i reella rummet; kemiskt
ordnade och oordnade system;

« Brillouinzon-sampling;

 Green's funktion;

 Exekvering av programmets delar;
« Lasa av och forsta output;

« Extrahera data ifran output;

» Tillstdndsekvationer; DOS;
 Fermiytor;

» Exempel;

Examination
« RAP1 - Inlamningsuppgift, 9,0 hp, betygsskala: P, F

Examinator beslutar, baserat pa rekommendation fran KTH:s handlaggare av stod till stu-
denter med funktionsnedsattning, om eventuell anpassad examination for studenter med
dokumenterad, varaktig funktionsnedsattning.

Examinator far medge annan examinationsform vid omexamination av enstaka studenter.

Ovriga krav for slutbetyg

Skriven rapport
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Etiskt forhallningssatt

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

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

« Vid muntlig examination ska varje student kunna redogora for hela uppgiften och hela
l6sningen.
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