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MH2046 Kvantmetallurgi 6,0 hp

Quantum Metallurgy

Faststallande

Skolchef vid ITM-skolan har 2023-06-09 beslutat att faststdlla denna kursplan att gilla fran
och med HT2023, diarienummer: M-2023-1203.

Betygsskala
A,B,C,D,E, FX, F

Utbildningsniva

Avancerad niva

Huvudomraden
Materialvetenskap, Materialteknik

Sarskild behorighet

Grundlaggande kunskaper om kvantmekanik och Schrodingerekvationen samt ab initio
berakningar och tathetsfunktionalitetsteorier (DFT) motsvarande Materialfysik MH1026, 6
hp.

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.

Larandemal
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Efter godkind kurs ska studenten kunna:

« Tillimpa grundlaggande principerna for kvantmetallurgiska strategier och dess begran-
sningar med avseende pa storleken pa de utviarderade systemen och tidsskalan

« Identifiera vilken typ av materialvetenskapligt problem (defektbildningsenergi,
mekaniskt, kinetiskt etc.) som ar mojligt att 16sa eller kan 16sas med hjalp av ab initio
verktyg samt komma fram till den forviantade noggrannheten och tillforlitligheten for ab
initio modellering for olika egenskaper och material

 Motivera for och anvianda en av de tillgdngliga ab initio-koderna, installera strukturen

for motsvarande ab initio-modellering och gora val av huvudparametrar for forsta-princip-
berdkningar

Kursinnehall

Grunder for statistisk fysik,

molekylardynamik,

Monte Carlo metoder,

oversikt av kvantmekaniken,

bandstruktur, ferminiva,

kemiska bindningens natur,

densitetsfunktionell teori,

beriakning av strukturell stabilitet av metaller och legeringar och energi for olika defekter.
Beriakning av mekaniska och elektriska egenskaper, simulering av fasovergangar.
Noggrannhet och begriansningar hos tekniken.

Oversikt over programvaror.

Examination
« PRO1 - Projektuppgift, 6,0 hp, betygsskala: A, B, C, D, E, FX, 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 killor som
anvants.

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