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FYM320 Berakningsmetoder for material- och molekylfysik, 7,5
hogskolepoang

Computational materials and molecular physics, 7.5 credits

Avancerad niva | Second Cycle

Faststéllande
Kursplanen éar faststilld av Institutionen for fysik 2019-11-04 och senast reviderad 2023-
05-08. Den reviderade kursplanen giller fran och med 2024-01-15, varterminen 2024.

Utbildningsomrdde: Naturvetenskapligt 100 %
Ansvarig institution: Institutionen for fysik

Inplacering
Kursen ingér i masterprogrammet i fysik.

Kursen kan ingé i foljande program: 1) Physics, Master Program (N2PHY) och 2)
Complex Adaptive Systems, Master Program (N2CAS)

Huvudomrdde Fordjupning

Fysik AIN, Avancerad niva, har endast kurs/er
pé grundniva som forkunskapskrav

Foérkunskapskrav
Kandidatexamen i fysik eller motsvarande, inklusive 30 hp matematik (inbegripet linjar
algebra och analys) samt programmering.

Kunskaper om berdkningsfysik och numeriska metoder rekommenderas.

Sokande maste pavisa kunskaper 1 engelska: engelska 6/engelska B fran svenska
gymnasiet, eller motsvarande nivé av ett internationellt erkant test, till exempel TOEFL,
IELTS.

Larandemal
Syftet med kursen dr att beskriva olika berikningsmetoder inom material och
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molekylvetenskap, samt ge praktisk erfarenhet av att utfora dessa berdkningar pa
moderna datorkluster. Kursen avser att presentera hur fysik kan tilldimpas 1 ett mycket
bredare sammanhang inom materialforskning 4n vad som vanligtvis behandlas i den
traditionella laroplanen, tack vare 6kad datorkraft.

Efter godkind kurs ska studenten kunna:

* Forsta och analysera olika elektronstruktursmetoder, s som Hartree-Fock och
tathetsfunktionalsteori

* Forstd och analysera olika molekyldynamik samt Monte Carlo-rutiner som kan
anvandas for att undersoka materialegenskaper med hjilp av datorer

e Anvinda Python for 16sa numeriska problem samt att styra och organiserar storre
berdkningsuppgifter och for att ge enkel visualisering

« Skriva tekniska rapporter diar berdkningsresultat presenteras pa ett tydligt sitt

* Kommunicera resultat och slutsatser

Innehall
e Grunderna i Hartree-Fock samt tidthetsfunktionalteori
 Berikningsmetoder for elektronstruktur
* Berdkningsmetoder for mangpartikelsystem
* Python

Former for undervisning

Grundlaggande teori och metoder tacks av en serie foreldsningar. Studenterna far
traning att tillimpa teori och metoder genom Ovningar och hemuppgifter. En betydande
del av kursen bestar 1 att utfora storskaliga berdkningar med hjilp av nationella
datorkluster.

Undervisningssprdk: engelska

Former for bedémning

Examinationen bestar av olika hemuppgifter dir kodning samt rapportskrivning ar
viktiga moment, samt presentation av ett relevant amne inom kursen. Examinationen
kan anpassas till tidigare bakgrund och intressen, t. ex finns mojligheten att driva storre
individuella forskningsprojekt. Alla moment kommer att graderas.

Om student som underkénts tva ganger pa samma examinerande moment onskar byte
av examinator infor nista examinationstillfalle, ska sddan begdran inlimnas skriftligt
till institutionen och bifallas om det inte finns sirskilda skidl diaremot (HF 6 kap § 22).

I det fall en kurs har upphort eller genomgétt storre fordndringar ska student garanteras
minst tre examinationstillfillen (inklusive ordinarie examinationstillfalle) under en tid av
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minst ett ar, dock som langst tva ar efter det att kursen upphort/férandrats. Vad avser
praktik och VFU giller motsvarande, men med begriansning till endast ett ytterligare
examinationstillfalle.

Betyg
Pa kursen ges ndgot av betygen Vil godkdnd (VG), Godkidnd (G) och Underkdnd (U).

Kursvardering

Resultatet och eventuella forandringar i kursens uppldgg ska formedlas bade till de
studenter som genomforde viarderingen och till de studenter som ska paborja kursen.
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