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Fysikaliska berdkningar pa hogprestandadatorer,
fordjupningskurs, 5 poédng

(Computational Physics, specialized course, 5 credits)

Kursplanen ir faststilld av matematisk-naturvetenskapliga fakultetsnamnden
2000-06-07.

Placering i utbildningen och forkunskapskrav

Kursen ingér i matematisk-datalogiska linjens inriktning mot beriikningsteknik, men
kan ocksa ldsas som fristdende kurs. For tilltrade till kursen krdavs kunskaper
motsvarande totalt 80 poidng, hamtade fran dmnena beridkningsteknik och matematik.

Mal

Kursens mal #r att introducera de grundliggande koncept och tekniker av
molekyldynamik och andra metoder for simulering av kondenserad materia,
presentera och diskutera simuleringens roll som en oberoende forskningsmetod inom
kondenserade materiens fysik samt visa nagra resultat som erhéllits genom
datorsimulering som utgor en visentlig del av den moderna kondenserade materiens

fysik, sa att studenterna ska kunna forsta och anvinda molekyldynamisk simulering.

Innehall

Numeriska metoder inom teoretisk fysik; karaktdren hos matematiska experiment.
Statistiska mekanikens bestdndsdelar. Ensembler och ergodicitet. Genomgéng och
jamforelse av olika molekyldynamiska algoritmer. Beskrivning av makroskopiska
egenskaper med anvindning av kollektivvariabler och korrelationsfunktioner.
Anvindande av simulering for tolkning av laboratorieexperiment (icke-elastisk
neutronspridning etc). Statistisk korrekthet och systematiska fel. Simulering av olika
faser av kondenserad materia: kristallina solider, vitskor, glas och kvasikristaller.
Bivillkorsmetoder. Icke-Newtonmetoder i molekyldynamik. Hogprestandametoder
inom simulering. Anvindande av parallellprocessning. Oversikt éver Monte-Carlo
metoder. Metoder for strukturkarakterisering med anvindning av invers Monte-

Carlo. Kvantsimulering.
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Undervisning

Undervisningen bestér av foreldsningar.

Deltagande 1 laborationer &r obligatoriskt. Om sirskilda skil foreligger kan
examinator, efter samrad med kursansvarig larare, medge den studerande befrielse

fran skyldigheten att delta i vissa obligatoriska moment.

Examination

Examinationen utgdrs av en projektuppgift.

Studerande som godkints pa examinationsmoment far ej underga férnyad examina-
tion for hogre betyg. Studerande som underkénts vid ordinarie examinationstillfille
har ritt att delta vid ytterligare examinationstillfdllen. Studerande som underkints pa
en examination tva ganger har riitt att begira att annan lédrare 4n den kursansvarige
utses for att bestimma betyg pa kursen. Framstiillan hdarom ska goras till
institutionsstyrelsen.

Som betyg pa kursen anvinds nagot av uttrycken underkind, godkiind eller vil
godkind.

Litteratur

Kurslitteratur faststills av institutionsstyrelsen.



