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FMH3704 Kvantmetallurgi- Ab-
initio berakningsverktyg for
materialvetenskap 6,0 hp

Quantum Metallurgy- First- Principles Computational Tools for Materials
Science

Faststallande
Kursplan for FMH3704 giller frdn och med VT19

Betygsskala

P,F

Utbildningsniva

Forskarniva

Sarskild behorighet

Antagen till forskarutbildning

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.
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Kursplan for FMH3704 galler fran och med VT19, utgava 2 Sida 1 av2



Efter avslutad kurs kommer studenten att veta hur man:
« identifierar materialvetenskapliga problem dar den kvantmetallurgiska strategin kommer
att vara anvandbar.

« formulerar materialvetenskapliga problem pa ett sitt sa att de blir tillgdngliga for den
kvantmetallurgiska strategin

« samverkar med experter for att utfora berakningar med hjalp av kvantmetallurgiska
strategin

« beraknar energi for olika defekter.

- samverkar med experter for att berakna mekaniska och elektriska egenskaper.

« forutsager beteendet for sma system genom att anviand den kvantmetallurgiska strategin
- samverkar med experter for att berdkna vissa kinetiska egenskaper.

« uppskattar noggrannhet och begransningar hos tekniken.

Kursinnehall

Oversikt, grunden for statistisk fysik, Molekylirdynamik, Monte Carlo metoder, dversikt
av kvantmekaniken, bandstruktur, Ferminiva, kemiska bindningens natur, densitetsfunk-
tionell teori, berakning av strukturell stabilitet av metaller och legeringar och energi for olika
defekter. Berakning av mekaniska och elektriska egenskaper, simulering av fasévergangar.
Noggrannhet och begransningar hos tekniken. Oversikt 6ver programvaror.

Examination
« INL1 - Inlamningsuppgift, 6,0 hp, betygsskala: P, F

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 far medge annan examinationsform vid omexamination av enstaka studenter.

Nar kurs inte langre ges har student mojlighet att examineras under ytterligare tva lasar.

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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