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UNIVERSITET

Naturvetenskapliga fakulteten

KEMM58, Kemi: Molekylir kvantmekanik, 7,5
hogskolepoing

Chemistry: Molecular Quantum Mechanics, 7.5 credits

Avancerad niva / Second Cycle

Faststillande

Kursplanen ar faststalld av Naturvetenskapliga fakultetens utbildningsnamnd 2019-
01-21 att galla fran och med 2019-01-21, hostterminen 2019.

Allminna uppgifter

Kursen ar en valbar kurs pa avancerad niva for en naturvetenskaplig masterexamen i
kemi och en obligatorisk kurs for en naturvetenskaplig masterexamen i nanokemi.

Undervisningssprak: Engelska

Huvudomrade Férdjupning

Nanokemi A1F, Avancerad niva, har kurs/er pa
avancerad niva som férkunskapskrav

Kemi A1F, Avancerad niva, har kurs/er pa
avancerad niva som férkunskapskrav

Kursens mal

Kursen syftar till att studenten ska tilldagna sig god kannedom om de grundlaggande
teorierna kring kemisk bindning och intermolekylar vaxelverkan och hur det styr
beteenden hos materien. Kursen ger avancerad introduktion till modern kvantkemi.

Kunskap och forstaelse
Efter avslutad kurs ska studenten kunna:

redogora for de kvantmekaniska grunderna

redogora for kvantmekaniska principer for atomer och molekylara system
forklara begreppet vagfunktion

ingdende beskriva den elektroniska strukturen hos atomer och kemisk bindning
namnge molekyldra vagfunktioners symmetriegenskaper

redogora for de viktigaste berdkningsmetoderna som anvands i modern
kvantkemi och forklara dessas begransningar
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Firdighet och formaga
Efter avslutad kurs ska studenten kunna:

¢ anvanda kvantmekaniska datorprogram for berakning av molekyldra systems

egenskaper

|6sa specifika molekylara kvantmekaniska problem

analysera molekylers symmetri

diskutera berakningsmetodernas begransningar

overgripande sammanfatta och presentera de centrala metoderna inom modern

kvantkemi samt ge rekommendationer om lamplig metod

e genomfora ett kortare individuellt projekt och presentera erhalina resultat
muntligt och skriftlig

Virderingsf6rmaga och forhéllningssitt
Efter avslutad kurs ska studenten kunna:

e utvardera resultat av berakningskoder och goéra kvalificerade bedémningar av
felkallor
e kritiskt granska och diskutera approximationer som anvands i kvantkemi

Kursens innehall

Féreldsningar (6 hp): Kursen tacker tvda omraden, kvantmekanik och kvantkemi. Den
kvantmekaniska delen tar upp de grundlaggande ekvationerna som styr
mikroskopiska partiklars uppférande. Den kvantkemiska delen tar upp hur dessa
grundldaggande ekvationer styr atomers och molekylers beteenden.

Foljande amnen tas upp i kursen: grunderna fér kvantmekanik, linjar rorelse,
rotationsrorelse och vateatomen, vinkelmoment och spinn, gruppteori och symmetri,
approximationer i kvantkemi, atomer och molekyler, berakningskemi samt
introduktion till spektroskopi.

Datorlaborationer och projektarbete (1,5 hp): Kursen innefattar datorlaborationer som
omfattar féljande delar: grafiska anvandargranssnitt for kvantkemisk mjukvara,
praktiska dvningar med gruppteori, anvandning av semiempiriska metoder samt
anvandning av ab initio metoder.

Ett mindre projekt med fokus pa kvantkemi genomférs individuellt.

Kursens genomférande

Undervisningen utgors av féreldasningar, seminarier, datorlaborationer och
projektarbete. Deltagande i datorlaborationer och projektarbete samt tillhérande
moment ar obligatoriskt.

Kursens examination

Examination sker skriftligt i form av tentamen vid kursens slut samt genom godkadnda
obligatoriska moment under kursens gang.
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For studerande som ej godkants vid ordinarie tentamen erbjuds ytterligare
tentamenstillfalle i ndra anslutning hartill.

Om sa kravs for att en student med varaktig funktionsnedsattning ska ges ett
likvardigt examinationsalternativ jamfért med en student utan funktionsnedsattning,
sa kan examinator efter samrdd med universitetets avdelning for pedagogiskt stdd
fatta beslut om alternativ examinationsform for berérd student.

Prov/imoment fér denna kurs finns i en bilaga i slutet av dokumentet.

Betyg

Betygsskalan omfattar betygsgraderna Underkand, Godkand, Val godkand.
For att bli godkdnd pa hela kursen kravs godkdnd tentamen samt godkanda
obligatoriska moment.

Betyg pa tentamen ar Underkand, Godkand och Val godkand. Betyg pa obligatoriska
moment ar Underkand och Godkand.

Slutbetyget avgdrs genom betyg pa tentamen.

Forkunskapskrav

For tilltrade till kursen kravs grundlaggande behdérighet, engelska 6 samt 90 hp
avklarade naturvetenskapliga kurser inklusive godkanda kurser motsvarande:

KEMAZ20 Allman kemi 15 hp, eller KEMA10 Allman kemi 7,5 och KEMA12
Oorganisk kemi — grundkurs 7,5 hp, KEMAO1 Organisk kemi — grundkurs 7,5 hp,
och KEMAO3 Biokemi — grundkurs 7,5 hp

KEMBOQ9 Fysikalisk kemi — grundkurs 15 hp

KEMM30 Molekylara drivkrafter och kemisk bindning 15 hp

MATAO2 Matematik for naturvetare 15 hp eller motsvarande

Tilltradeskraven ar uppfyllda dven fér den som har grundlaggande behdrighet,
engelska 6 samt godkanda kurser motsvarande:

e 75 hp fysik inklusive: FYSC11Atom- och molekylfysik, 7,5 hp, och FYSC13 Fasta
tillstandets fysik, 7,5 hp
¢ 30 hp matematik

Motsvarande férkunskaper, som inhamtats pa annat satt, ger ocksa tilltrade till
kursen.

Ovrigt

Kursen kan inte tillgodoraknas i examen tillsammans med KEMM28 Molekylar
kvantmekanik 7,5 hp.
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Prov/moment for kursen KEMM58, Kemi: Molekylar kvantmekanik

Galler fran H19

1901 Molekylar kvantmekanik, 6,0 hp
Betygsskala: Underkand, Godkand, Val godkand

1902 Molekylar kvantmekanik, obligatoriska moment, 1,5 hp
Betygsskala: Underkand, Godkand
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