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Allmanna uppgifter

Valfri for: F4, F4-bem, M4, N4, Pi4
Undervisningssprak: Kursen ges pa begaran pa engelska

Syfte

Materialegenskaper harstammar ur fenomen pa skalor fran
Angstrom till meter. En flerskalig behandling kan ge en grund for
forstaelsen av materialbeteendet pa olika nivaer. Kursen véander sig
till studenter pa masterniva och till doktorander. Syftet med kursen
ar att presentera teorier och metoder for flerskalig modellering av
material och att presentera relationen mellan atomistiska
beskrivningar och kontinuumsmekanik. Kursen ger grundlaggande
kunskaper om principer, begrepp och metoder i nanomekanik,
baserade pa Euler-Langranges, Hamiltons och Schrédingers
formuleringar av de mekaniska lagarna. De allmanna begreppen
och principerna presenteras och kombineras med interatomistiska
potentiella funktioner for olika typer av material. Kursen
presenterar ocksa grunderna till klassisk statistisk mekanik,
kvantmekanik och ger en grund for fortsatta studier inom
molekylardynamik.

Mal

Kunskap och forstaelse
For godkand kurs skall studenten



» besitta kunskap om hierarkin av fysikaliska modeller

« tillampa grundlaggande ekvationer - Euler-Lagrange,
Hamilton och Schrodinger

» kunna forklara och applicera grundlaggande atomistiska
potentialfunktioner

» besitta kunskap om de viktigaste principerna inom
molekyldynamiken

» ha kunskap om relationerna mellan klassisk statistisk
mekanik, kvantmekanik och kontinuumsmekanik

Fardighet och formaga
For godkand kurs skall studenten

» tillampa och analysera potentialfunktioner for olika typer av
system

e kunna formulera och numeriskt 1o6sa enkla
molekylardynamiska problem

» kunna analysera ett nanomekaniskt problem och presentera
resultaten i en valskriven rapport.

Véarderingsformaga och forhallningssétt
For godkand kurs skall studenten

« anta ett kritiskt och innovativt forhallningssatt till flerskalig
modellering

« kunna vardera erhallna resultat utifran problemformulering
samt fysiska begransningar

Kursinnehall

Introduktion till hierarki av fysiska materialmodeller.
Kontinuumsmekanik och termodynamik. Gitter och
kristallstrukturer. Kvantmekanik. Empiriska atomistiska modeller
for material. Molekylarstatik. Atomistiska
kontinuumgrundbegrepp: klassisk jamvikt, statistisk mekanik,
mikroskopiska uttryck for kontinuumfalt, molekylardynamik.
Flerskaliga metoder: multi modellering, atomistiska konstitutiva
relationer for kristaller, atomistisk-kontinuum koppling: statiska
metoder, forhojd temperatur och dynamik. Oversikt over
tillverkningstekniker for nanostrukturer och moderna
experimentella metoder pa nanoniva.

Kursens examination

Betygsskala: TH - (U,3,4,5) - (Underkand, Tre, Fyra, Fem)
Prestationsbedomning: Godkanda inlamningsuppgifter,



projektarbete och skriftlig tentamen.

Om sa kravs for att en student med varaktig funktionsnedséattning
ska ges ett likvardigt examinationsalternativ jamfort med en
student utan funktionsnedséattning, sa kan examinator efter samrad
med universitetets avdelning for pedagogiskt stod fatta beslut om
alternativ examinationsform for berord student.

Antagningsuppgifter

Forutsatta forkunskaper: Grundlaggande kontinuumsmekanik,
FMEN21 eller motsvarande
Begransat antal platser: Nej

Kurslitteratur

« Ellad B. Tadmor and Ronald E. Miller: Modeling Materials:
Continuum, Atomistic and Multiscale Techniques. Cambridge
University Press, 2011, ISBN: 978-0-521-86698-0.

Kontaktinfo och ovrigt

Kursansvarig: Aylin Ahadi, aylin.ahadi@mek.lth.se
Hemsida: http://www.mek.lth.se
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