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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.

¢ Grundliaggande kunskaper i kvantmekanik. Forviarvade antingen genom en
grundkurs i kvantmekanik eller en kemiférelasning med tillracklig
kvantmekanisk komponent.

Larandemal

Efter avslutad kurs forviantas studenten kunna:

Kunskap och forstdelse

« fa kunskap om huvudkonceptet och den historiska utvecklingen av
tathetsfunktionalteori (DFT)

« tillampa koncepten pa periodiska kristallina system

« tillampa koncepten pa molekyldra system

Virderingsformaga och forhallningssdtt

« sammanfatta, representera och diskutera specialimnen relaterade till
tathetsfunktionalteori

« Kunna diskutera aktuell forskning och publikationer relaterade till eller som
anvander tathetsffunktionalteori pd en grundliaggande niva
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Kursinnehall

Kursen kommer att ge en introduktion till tithetsfunktionalteori (DFT) och visa
grunderna for tillimpningar inom fast tillstandsfysik, kemi och biologi. Den
kommer att besta av tre delar: Introduktion till DFT (Florian Trybel), DFT for
periodiska kristallina system (Ferenc Tasnadi) och DFT for molekylara system (Bo
Durbesej).

Introduktion till DFT

Denna del av kursen kommer att forklara de teoretiska grunderna for
tathetsfunktionalteori och presentera en genomgang av den historiska
utvecklingen inom kvantmekanik som ledde till utvecklingen av DFT och dess
tillampningar. Kursen ger en introduktion till Hartree-Fock och Thomas-Fermi-
teorin, Hohenberg-Kohm-satserna och Kohn-Sham-ekvationerna. Grundldggande
approximationer for utbytes-korrelationsfunktionen kommer att introduceras.
DFT for periodiska kristallina system

Denna del av kursen kommer att diskutera:

(1) tillampningen av DFT for periodiska, kristallina system.

(2) Begreppet periodiska randvillkor, gitter- och Blochfunktioner samt
Wannierfunktioner pa en introduktionsniva.

(3) grunderna i elektronstrukturteori, berdkning av krafter och elektronisk
topologi.

(4) berdakning av fononer, grunderna i molekyldynamiksimuleringar och en kort
introduktion till maskininlarning av interatoméra potentialer baserade pa DFT-
berakningar.

(5) bortom standardmetoder: DFT+U, kort introduktion till dynamisk
medelfiltsteori (DMFT) for korrelerade system.

Denna del av kursen utgor ocksa en bakgrund for kursen Electronic Structure
Theory (6FIFM33, 7,5 hp), som ger mer detaljer om tillimpningarna av
tathetsfunktionalteori for periodiska kristallina system.

DFT for molekylidra system

Denna del av kursen kommer att diskutera:

(1) grunderna for att tillimpa DFT pa dndliga molekylara system.

(2) vagfunktionsbaserade metoder utéver Hartree-Fock-teorin.

(3) hybridfunktionaler och meta-GGA.

(4) tidsberoende tathetsfunktionsteori (TDDFT) pa en introduktionsniva.

Undervisnings- och arbetsformer

Forelasningar med bade whiteboard och presentationsteknik

Examination

Muntlig examination

Betygsskala
Tvéagradig skala

LINKOPINGS UNIVERSITET




LINKOPINGS UNIVERSITET

TATHETSFUNKTIONALTEORI
KURSPLAN
4 (4)

Kurslitteratur
Litteraturen kommer att diskuteras under kursen.

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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