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Behorighetskrav
Grundlaggande behorighet till kurser pa forskarutbildningsniva har den som har

« avlagt en examen pé avancerad niva,

o fullgjort kursfordringar om minst 240 hégskolepoéng (hp), varav minst 60
hp pa avancerad niv3, eller

¢ pa ndgot annat satt forviarvat motsvarande kunskaper.

Kursen forutsatter inga forkunskaper i simuleringar av forsta principerna.
Emellertid kravs grundlaggande kunskaper i kvant- och fasta tillstindets fysik for
att forsta kursmaterialet.

Sarskild information

Denna kurs syftar till att ge en teoretisk bakgrund bakom state-of-the-art metoder
for kvantsimuleringar av materialegenskaper. En serie om 10 foreldsningar
kommer att dgnas at grunderna for l16sningen av problemet med elektronisk
struktur i fasta amnen med hjélp av planvagsbasuppséttningar och all-
elektrontekniker.

Larandemal

Efter avslutad kurs forvantas* *studenten kunna att skapa:

Kunskap och forstdelse

-av teoretiska metoder for kvantsimuleringar av materialegenskaper;
-av grunderna for 16sningen av det elektroniska strukturproblemet
Fdrdighet och formdaga med

-projekt med VASP-paket

-numeriska metoder i fasta tillstandets fysik

Kursinnehall

Foreldsningarna som introducerar metoderna kommer att kompletteras med
datorévningar. Under dessa praktiska lektioner kommer studenterna att kora ett
miniprojekt, som inkluderar flera simuleringar med VASP-paket, for att tillampa
de tekniker som diskuteras i foreldsningarna och bekanta sig med detta paket.
Examination sker i form av en muntlig projektpresentation

Undervisnings- och arbetsformer

Foreldasningar och dator6vningar

Examination

Examination sker i form av en muntlig projektpresentation.

Betygsskala
Tvéagradig skala
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Kurslitteratur

R. M. Martin "Electronic Structure. Basic Theory and Practical Methods"
(Cambridge University Press, Cambridge, 2004).

Ovrig information

Planering och genomférande av kursen skall utgé fran kursplanens formuleringar.
Kursvirdering samt analys och forslag som ror generell utveckling och forbattring
av kursen aterkopplas till Forsknings- och forskarutbildningsndmnden av
kursansvarig larare
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