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Quantum Engineering Computations for Nanosystems

Faststallande
Kursplan for MH2426 giller fran och med VT11

Betygsskala

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

Utbildningsniva

Avancerad niva

Huvudomraden
Materialteknik

Sarskild behorighet

IF1621 Kvantmekanik I, eller liknande:

« Quantum mechanics or quantum physics, introductory level.
« Solid state physics or semiconductor physics, introductory level

» Numerical methods, introductory level
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Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.

Larandemal

Nar du ar klar med den har kursen kommer du att kunna utféra DFT berdkningar av vissa en-
klare materialegenskaper (t.ex. tathet, bulk modulus, bandgap). Du kommer ocksa att kunna
analysera resultaten av dina berakningar, och forsta begransningarna i DFT berakningar.
For att gora det, maste du kombinera dina datorkunskaper (Matlab, Linux) med din kunskap
om kvantmekanik, atomfysik, numeriska metoder och fasta tillstindets fysik. Du far ocksa
"state-of-the-art" information om tillaimpningar av DFT berdkningar.

Kursinnehall

Repetition av grundliggande kvantmekanik och fasta tillstandets fysik (operatorer,
Schrodinger-ekvationen, forvantningsviarden, atomorbitaler, 16sa Schrodingerekvationen i
sfariska koordinater, variational kalkyl, Blochs teorem, Bravais gitter, msesidig utrymme,
bandstruktur, k-poang). Elektron-elektron viaxelverkan. Exchange. Korrelation. Single-par-
tikel modell. Effektiv potential. Homogena elektron gas. Thomas-Fermi modellen. Funk-
tionell derivat. Teoretiska grunderna av DFT. Kohn-Sham ekvation. DFT modeller for he-
liumatomen och numeriska 16sningar av denna (i Matlab) med finita differensmetoder.
Beriakning och analys av enklare materialegenskaper med hjalp av ett DFT programpaket.
Bedomning av osdkerheten i beriakningarna. Begreppen sjalvkonsekvens och enhetlighet i
DFT berakningar. Begransningar av DFT berakningar. State-of-the-art tillampningar av DFT
berdkningar.

Kurslitteratur

Jos Thijssen, “Computational Physics”, Cambridge University Press, 2007.

Richard M. Martin “Electronic Structure, Basic Theory and Practical Methods”, Cambridge
University Press, 2004.

Examination

« HEM1 - Hemuppgift, 2,0 hp, betygsskala: P, F

« TEN1 - Tentamen, 4,0 hp, betygsskala: A, B, C, D, E, FX, F
« NAR1 - Nirvaro, 1,5 hp, betygsskala: P, F

Examinator beslutar, baserat pa rekommendation fran KTH:s handliaggare av stod till stu-
denter med funktionsnedsittning, om eventuell anpassad examination for studenter med
dokumenterad, varaktig funktionsnedsattning.

Examinator fir 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

Besvara samtliga inlamningsuppgifter och datorovningar. Narvaro vid gastforelasningar.
Skriftlig tentamen i slutet av kursen.

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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