by

Q;D%%%},e
ZXKTHE

VETENSKAP
28 OCH KONST %o

R N

FMH3703 Elektronstruktur -
grundlaggande teorier och
berakningsmetoder 6,0 hp

Electronic Structures - Basic Theories and Computational Methods

Faststallande
Kursplan for FMH3703 giller fran och med VT19

Betygsskala

P,F

Utbildningsniva

Forskarniva

Sarskild behdrighet

Antagen till forskarutbildning.
Kvantfysik, basniva

Fasta tillstandets fysik, avancerad niva

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.
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Larandemal

1) Efter kursen ska studenten ha en forstaelse for berakningsmodeller for att beskriva och
analysera elektroniska strukturer av manga-elektronsystem, som tex fasta material.

2) Kunna harleda de grundliaggande teorierna bakom Born-Oppenheimer approximationen,
den Hohenberg-Kohn tiathetsfunktionalteorin, Kohn-Sham modellen, och lokaltathetsap-
proximationen den lokala densitet.

3) Kunna diskutera foérdelarna och nackdelarna med de olika berdkningsmetoder, som
LAPW, APW + lo, PAW, och pseudopotential.

4) Forsta de underliggande problemen i DFT/LDA, samt att forsta vad som kravs for att ga
bortom dessa aproximationer, tex med hjalp av till exempel icke-lokala densitet functionals
och/eller tidsberoende DFT.

5) Ha grundlaggande kunskaper om kvantmolekyldynamik och Monte Carlo-simuleringar.

Kursinnehall

» Teorier om mangpartikelsekvationen for kondenserade material.

« Diskussion om funktionaler, funktionalderivatan, och anviandningen av funktion-
alderivatan niar man loser mangpartikelsekvationen for Hartree och Hartree-Fock approx-
imationerna.

« Harledning av Born-Oppenheimer approximationen.
» Harledning av underliggande teoremerna for tathetsfunktionalsteorin.
» Hirledning av Kohn-Sham-ekvationen.

« Diskussion om Brillouinzonen och det reciproka rummet for beskrivelse av kondenserade
material.

» Harledning av Kohn-Sham-ekvationen i det reciproka rummet.

« Diskussioner om basset och representation for elektronens vagfunktion i kondenserade
material.

 Diskussioner om teorier bortom den traditionella tathetsfunktionalsteori

Examination
« RAP1 - Rapport, 6,0 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.

Nar kurs inte langre ges har student mojlighet att examineras under ytterligare tva lasar.
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Ovriga krav for slutbetyg

1. forbereda och presentera 8 till 10 seminarier (1 timme) av varje student
2. peer-to-peer utviardering

3. inlamnande av kursmaterial (ppt-filer, plus diskussioner)

Skriftlig rapport samt muntlig presentation

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
losningen.
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