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Datorsimuleringar inom kemin, pabyggnadskurs, 5 podng
(Computational Chemistry, advanced course, 5 credits)

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

1. Placering i utbildningen och forkunskapskrav
Kursen ingar i matematisk-datalogiska linjens inriktning mot berikningsteknik, men
kan ocksé ldsas som fristdende kurs. For tilltridde till kursen krévs kunskaper

motsvarande totalt 70 poing, himtade fran dmnena berdkningsteknik och matematik.

2. Mal
Kursens mal #r att ge en introduktion till berdkningstekniska problem inom
datorsimulerad kemi, sé att studenterna ska kunna identifiera numeriska problem och

f& en inblick i existerande mjukvara inom omradet.

3. Innehall
Olika numeriska tekniker och modeller som anvénds inom berikningskemi:
molekylmekanik, potentialenergi-ytor, kraftfilt, numeriska metoder f6r
energiminimering. Kvantmekaniska beriikningar, ab initio och semiempiriska

numeriska metoder for stora egenvirdesproblem, ordinéra differentialekvationer.

4. Undervisning
Undervisningen bestar av foreldsningar.
Om sirskilda skil foreligger kan examinator, efter samrad med kursansvarig lérare,
medge den studerande befrielse frian skyldigheten att delta i vissa obligatoriska

moment.

5. Examination
Examinationen utgors av tentamen och datorlaborationer.
Studerande som godkiints pa tentamen fér ej undergé fornyad tentamen for hdgre
betyg. Studerande som underkints i ordinarie tentamen har riitt att delta vid ytterligare
tentamenstillfillen. Studerande som underkénts pa tentamen tva génger har rétt att
begiira att annan lirare én den kursansvarige utses for att bestimma betyg pa kursen.
Framstillan hirom ska goras till institutionsstyrelsen.
Som betyg pé kursen anvinds nagot av uttrycken underkéind, godkiind eller vil
godkind.
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6. Litteratur

Kurslitteratur faststélls av institutionsstyrelsen.



