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FMH3927 Termodynamisk mod-
ellering 7,5 hp

Computational Thermodynamics

Faststallande

Kursplanen giller fran och med HT 2024 enligt fakultetsnamndsbeslut: M-2024-0018.
Beslutsdatum: 2024-10-14.

Betygsskala

P,F

Utbildningsniva

Forskarniva

Sarskild behorighet

Antagen till forksrutbildning

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.

Larandemal

Efter godkand kurs ska studenten kunna:

1. forklara grundlaggande begrepp inom termodynamisk modellering
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2. anvianda termodynamiska samband for I6sningsfaser (fasta faser, smaltor och gasfas).

3. modellera dessa faser med enklare modeller och med subgitterformalismen (Compound
Energy Formalism).

4. Illustrera samband mellan termodynamiska relationer, Gibbs energi och fasdiagram.

5. utfora analytiska och numeriska berakningar av termodynamiska problem.

Kursinnehall

» Termodynamiska modeller for fasta faser, smaltor och gasfas

« Modellering av fast substitutionell och interstitiell I6sning, karbider, oxider och intermet-
alliska faser.

» Modellering av metalliska smaltor och slagger.
 Kopplingen mellan Gibbs energi och fasdiagram.

« Utlasning av storheter sisom kemisk potential, drivande krafter etc ur moliara Gibbs
energidiagram.

« Referenstillstdnd och byte av referenstillstind och byte av komponenter.
« Fasdiagram och jamvikter.

« Datorberakningar av jamvikter, fasdiagram, drivande krafter mm.
 Grundlaggande kunskap och nomenklatur av kristallstrukturer.

« Introduktion till Calphadmetodiken.

Examination
« INL1 - Inlamningsuppgift, 3,5 hp, betygsskala: P, F
« TEN1 - Skriftlig tentamen, 4,0 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.

For godkant kravs minst betyg C pd TEN1

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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