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1. Placering i utbildningen och forkunskapskrav
For tilltrdde till kursen kréivs godkéind grundkurs kemi, 40 poiing och dérav minst 5 poéing Fysikalisk
kemi samt Matematik f5r naturvetare I, 10 poéng eller motsvarande.

2. Mil

Kursen avser att ge en djupare forstielse for atomernas och molekylernas elektronstruktur och den
kemiska bindningen samt av elektron-/vibrations-/rotationsspektroskopins grunder och olika till-
lampningar. Kursen syftar till att skapa fortrogenhet med kvantmekanikens och den grundldggande
statistiska termodynamikens lagar och till att visa hur dessa leder till atomers och molekylers ke-
miska egenskaper samt till atom- och molekylspektras utseende. Studenterna far stifta bekantskap
med moderna kvantkemiska datorberikningar och avancerad laserspektroskopi.

3. Innehall
Kursen bestédr av tvd moment.

I. Teori(5p):

Kvantmekanik och kvantkemi

- kvantmekanikens grunder

- atomernas och molekylernas elektronstruktur

- kvantkemiska berikningsmetoder

Statistisk termodynamik

- grunder fr klassisk termodynamik och reaktionskinetik

- grundldggande statistisk mekanik

~ ideala system

- molekyléra viixelverkningar; struktur av viitskor och 18sningar

Il. Simuleringsmetoder (5 p):

- Monte Carlo metoden

- klassisk molekyldynamik

- kvantmekaniska simuleringar

- multiskalsimuleringar

- 8vriga simulerings- och berékningsmetoder

- praktiska dvningar i att bygga molekyldra modeller och anvinda dem i simuleringar

4. Undervisning

Undervisningen sker i form av foreldsningar, rikne- och dator6vningar. Deltagande i datordvningarna
ar obligatoriskt. Om sirskilda skil foreligger kan examinator efter samrad med vederbdrande ldrare
medge den studerande befrielse fran skyldigheten att delta i vissa obligatoriska moment.



5. Examination

Kunskapskontroll sker genom skriftligt slutprov. For godkéind kurs kriivs att samtliga delmoment
inklusive datordvningarna #r godkinda. Som betyg pa kursen anviinds ndgot av uttrycken under-
kéind, godkind eller vil godkiind. Studerande som underkiints i ordinarie prov har rétt att genomga
fornyat prov. Studerande som godkints p& prov fir inte genomgd fSrnyat prov for hégre betyg.
Studerande som underkéints pd prov tvd ganger har riitt att begfra att annan ldrare utses for att
bestédimma betyg p4 kursen. Framstéllan héirom ska goras till institutionsstyrelsen.

6. Litteratur
Kurslitteratur faststills av institutionsstyrelsen for fysikalisk kemi, oorganisk kemi och struktur-

kemi.

7. Ovrigt ,
Kursen fir ] tas med i examen tillsammans med kursen Kvantkemi och spektroskopi, 10 podng,
(KE 3800) elier Kvantkemi och spektroskopi, 5 posng, (KE 3870).



