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1. Placering i utbildningen och férkunskapskrav
For tilltriide till kursen krivs godkind grundkurs kemi, 40 poéng, och dédrav minst 5p
Fysikalisk kemi och Matematik for naturvetare I, 10 podng eller motsvarande.

2. Mal

Kursen avser att ge en djupare forstdelse av atomernas och molekylernas elektronstruktur och
den kemiska bindningen, samt av elektron/vibrations/rotationsspektroskopins grunder och olika
tillimpningar. Kursen syftar till att skapa fértrogenhet med kvantmekanikens och den
grundliggande statistiska termodynamikens lagar, och till att visa hur dessa leder till atomers
och molekylers kemiska egenskaper samt till atom- och molekylspektras utseende. Studenterna
far stifta bekantskap med moderna kvantkemiska datorberdkningar och avancerad
laserspektroskopi.

3. Innehall

Kursen bestir av tre moment, kvantmekanik och kvantkemi (5 p), statistisk termodynamik
(2 p) samt spektroskopi (3 p).
a) kvantmekanik och kvantkemi:

e kvantmekanikens grunder, Schrodingerekvationen, vagfunktioner och kvantisering,
Heisenbergs osikerhetsrelation.

e kvantmekaniska modeller (t ex. partikel-i-lada och harmonisk oscillator).

¢ atomemnas elektronstruktur: viteatomen, atomorbitaler och energinivaer, urvalsregler,
spinn, Pauliprincipen, flerelektronatomer, uppbyggnadsprincipen, Hunds regler,
termsymboler, approximativa metoder.

¢ kemisk bindning: molekylorbitalteori, LCAO-modellen tillimpad pé diatoméra och
fleratomiga molekyler, kvantkemiska berskningsmetoder (r-bindningsteori, semi-
empiriska och ab initio-berikningar).
b) statistisk termodynamik:
¢ grundliggande statistisk mekanik.
e berikningar av termodynamiska storheter.
¢) spektroskopi:
e elektronspektroskopi for atomer och molekyler.
» IR och Ramanspektroskopi i gas- och vitskefas.
o Laserspektroskopi: fluorescens och fosforescens, ultrasnabba fenomen.

4. Undervisning
Undervisningen sker i form av foreldsningar, rilknetvningar, laborationer och demonstrationer.
Deltagande i laborationer och demonstrationer dr obligatoriskt. Om sirskilda skal foreligger kan
examinator efter samrid med vederbirande ldrare medge den studerande befrielse fran
skyldigheten att delta i vissa obligatoriska moment.



5. Examination
Kunskapskontroll sker genom skriftligt stutprov. For godkédnnande krédvs godkénda

laborationer.

Som betyg pé kursen anvinds ndgot av uttrycken underkénd, godkéand eller vil godkénd.
Studerande som underkiints i ordinarie prov har ritt att genomga férnyat prov.

Studerande som godkints pa prov fér inte genomgé fGmyat prov for hogre betyg.
Studerande som underkints pé prov tva génger har ritt att begéra att annan ldrare utses for att
bestimma betyg pé kursen. Framstillan hirom ska goras till institutionsstyrelse.

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

strukturkemi,

7. Ovrigt
Kursen fér ej tas med i examen tillsammans med kursen "NMR och kvantkemi”, 10p,
(KE3500).



