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FSI13250 Avancerade simuler-
ingsmetoder i statistisk fysik
7,5 hp

Advanced Simulation Methods in Statistical Physics

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

Faststallande
Kursplan for FSI3250 giller fran och med VTo9

Betygsskala

Utbildningsniva

Forskarniva

Sarskild behdrighet

Fortrogenhet med datorer och grundliaggande programmeringsférmaga.
Grundlaggande statistisk fysik.

Elementar sannolikhetslara.

Grundkurs i datorsimulationer rekommenderas, men dr inte obligatorisk.

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.
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Larandemal

Doktoranden ska efter genomgangen kurs:

» ha en djup teoretisk forstaelse av flera Monte Carlo- och molekyldynamikmetoder.
« ha praktisk erfarenhet av att implementera och anvinda dessa tekniker.

e kunna utfora simuleringar i olika ensembler.

« kunna utfora avancerad dataanalys med hjalp av t.ex. omviktning.

» veta nar det ar lamligt att tillampa olika metoder.

« kunna utveckla nya simuleringsmetoder.

Kursinnehall
 Grunderna i molekyldynamik

 Grunderna i Monte Carlo-simuleringar

« Teori for Markov-kedjor, Detaljerad balans, Metropolis-metoden, osv, Konvergens, dy-
namik, simulering av sallsynta handelser.

« Dataanalys: Feluppskattning. Autokorrelationstider. Histogramomviktning.

« Simuleringar i olika ensembler: MC i NPT, Storkanonisk ensembel. MD i kanonisk, NPT
ensembel, etc.

« Simuleringar i utokade ensembler: Parallell-tempering (replica exchange MC), Multi-
kanonisk, Simulerad tempering, etc. Wang-Landau-metoden.

» Fria energiberakningar: Integrationsmetoden (temperatur, densitet eller andra parame-
trar), Umbrella sampling, Partikelinsattning,

« Klusteruppdateringar: Swendsen-Wang, Wolff

« Kvant-Monte Carlo: Vagintegrals-MC, Avbildning till klassiska problem, Stokastisk se-
rieutveckling (SSE), Worm-algoritmen.

Kursupplagg

Den hiar kursen kommer att ge dig en teoretisk forstaelse av avancerade simuleringsmetoder,
samt ge praktisk erfarenhet av att anvinda "state-of-the-art"-metoder. Vi gar igenom den
teoretiska grunden for molekyldynamik- och Monte Carlo-algoritmer, och diskuterar olika
satt att snabba upp simuleringar med hjalp av klusteruppdateringsmetoder, parallell-tem-
pering, etc. Vi diskuterar hur man anviander det insamlade datat pa ett effektivare satt och
metoder for berikning av den fria energin, som inte #r helt okomplicerad. Aven om tillimp-
ningsomradet i kursen ar statistisk fysik, ar metoderna som diskuteras har applicerbara for
manga andra problem ocksa.

Kurslitteratur

Forelasningsanteckningar, artiklar och bocker.
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Examination

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.

Ovriga krav for slutbetyg

Datorlabbar/projektarbeten. Ett kort seminarium.

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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