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Geschdftsfiihrende Leitung des Instituts fiir Theoretische | Fakultét fiir Physik und Astronomie
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ECTS |Bewertungsart zuvor bestandene Module

8 numerische Notenvergabe

Moduldauer | Niveau weitere Voraussetzungen

1 Semester | weiterfiihrend

Inhalte

Dichtefunktionaltheorie (DFT)

. Wannierfunktionen und lokalisierte Basissysteme

. Numerische Auswertung topologischer Invarianzen

. Hartree-Fock und statische Molekularfeldtheorie

. Vielteilchen-Rechenmethoden fiir Festkdrpertheorien

. Das Anderson-Impurity-Modell (AIM) und Kondo-Physik

. Dynamische Molekularfeldtheorie (DMFT)

. DFT + DMFT Methoden zur realistischen Behandlung von Festkdrpern
. Stark korrelierte Elektronensysteme
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Qualifikationsziele / Kompetenzen

Neben der theoretischen Behandlung dieser Themen finden "hands-on-Ubungen im CIP-Pool statt. Die Teilneh-
mer werden in die Benutzung von DFT-Softwarepaketen wie z.B. VASP oder Wien2k eingefiihrt, sowie der Kon-
struktion maximal lokalisierter Wannierfunktionen durch Projektion der DFT-Ergebnisse auf Atomorbitale mit der
Software wanniergo. Die Studenten lernen auBBerdem, wie man Vielteilchen-Losungen des AIMs erstellt und be-
trachten dessen Grenzfille, wie z.B. ds Kondo-Regime. Impurity-Solver wie exakte Diagonalisierung oder Conti-
nous-time Quantum Monte Carlo werden benutzt, um die Selbstkonsistenzgleichungen der dynamischen Mole-
kularfeldtheorie (DMFT) zu losen.

Lehrveranstaltungen (art, Sws, Sprache sofern nicht Deutsch)

V(g +R(2)
Veranstaltungssprache: Englisch

Erfolgsiiberpriifung (Art, Umfang, Sprache sofern nicht Deutsch / Turnus sofern nicht semesterweise / Bonusfahigkeit sofern moglich)

a) Klausur (ca. 90-120 Min.) oder b) miindliche Einzelpriifung (ca. 30 Min.) oder ¢) miindliche Gruppenprifung (2
TN, je ca. 30 Min.) oder d) Projektbericht (ca. 8-10 S.) oder e) Referat/Vortrag (ca. 30 Min.).

Sofern eine Klausur als Priifungsform festgelegt wurde, kann diese in eine miindliche Einzel- bzw. Gruppenprii-
fung gedndert werden. Dies ist spatestens vier Wochen vor dem urspriinglich festgesetzten Klausurtermin vom
Dozenten bzw. der Dozentin anzukiindigen.

Prifungssprache: Englisch

Priifungsturnus: im Semester der LV und im Folgesemester

Platzvergabe

weitere Angaben

Arbeitsaufwand

240 h

Lehrturnus

k. A.
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