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Naturvetenskapliga fakulteten

KEMM38, Kemi: Statistisk termodynamik och
molekylsimulering, 7,5 hogskolepoing

Chemistry: Statistical Thermodynamics and Molecular Simulation,
7.5 credits

Avancerad niva / Second Cycle

Faststillande

Kursplanen ar faststalld av Naturvetenskapliga fakultetens utbildningsnamnd 2016-
08-11 och senast reviderad 2016-08-11. Den reviderade kursplanen galler fran och
med 2016-08-11, varterminen 2017.

Allminna uppgifter

Kursen ar en valbar kurs pa avancerad niva fér en naturvetenskaplig masterexamen
med huvudomrade kemi och en obligatorisk kurs fér en naturvetenskaplig
masterexamen med huvudomrade nanokemi.

Undervisningssprak: Svenska och engelska
Vid behov ges kursen i sin helhet pa engelska.

Huvudomrade Férdjupning

Nanokemi ATN, Avancerad niva, har endast kurs/er
pa grundniva som férkunskapskrav

Kemi A1N, Avancerad niva, har endast kurs/er

pa grundniva som férkunskapskrav

Kursens mal

Kursens mal ar att ge grundlaggande kunskaper om statistisk mekanik. Ett viktigt mal
med kursen ar att ge en fordjupad forstaelse for begreppet entropi och darmed

dverbrygga motsattningen mellan en mikroskopisk ansats (statistisk mekanik) och en
makroskopisk (termodynamik).

Kunskap och forstielse
Efter avslutad kurs ska studenten kunna:
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e redogodra for och applicera statistisk-mekaniska principer pa ensembler av
molekyler
e beskriva sambandet mellan statistisk mekanik och termodynamik.

Firdighet och formaga
Efter avslutad kurs ska studenten kunna:

e tilldampa numeriska metoder sdésom Molekyldynamik och Metropolis Monte Carlo
e anvanda statistisk mekaniska verktyg fér att med, saval som utan, hjalp av
datorprogram berakna egenskaper hos makroskopiska system.

Virderingsf6rmaga och forhéllningssatt
Efter avslutad kurs ska studenten kunna:

e tolka resultat fran numeriska berakningar, samt bedéma felkallor
e beskriva och aterge approximativa statistisk-mekaniska teorier fér vatskor och
|6sningar, samt kunna vardera approximationer och bedéma begransningar.

Kursens innehall

Féreldsningar: Kursen startar med introduktion av grundlaggande statistisk-mekaniska
begrepp. Termodynamiska transformationer jdmférs med motsvarande ensembler
inom den statistiska mekaniken. Approximativa teorier for vatskor och lésningar.
Simuleringsmetoder.

Rédknedvningar dar fardigheter i att anvanda de olika statistisk-mekaniska verktygen
och resonemangen tranas upp.

Forelasningar och évningar omfattar 6 hp.

Laborationer och inlamningsuppgifter, 1,5 hp.

Kursens genomférande

Undervisningen bestar av forelasningar och raknedvningar. Under kursens gang
genomfoérs ocksa obligatoriska inlamningsuppgifter och laborationer, vilka redovisas
skriftligt.

Kursens examination

Kursen examineras med en skriftlig tentamen samt obligatoriska moment. For
studerande som ej godkants vid ordinarie tentamen erbjuds ytterligare
tentamenstillfallen i nara anslutning hartill.

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

Betyg

Betygsskalan omfattar betygsgraderna Underkand, Godkéand, Val godkand.
For godkant betyg pa hela kursen kravs godkand tentamen och godkénda
obligatoriska moment.
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Betyg pa tentamen ar Underkand, Godkand och Val godkand. Betyg pa obligatoriska
moment ar Underkand och Godkand.

Slutbetyget pa kursen avgors av tentamensresultatet.

Forkunskapskrav

For tilltrade till kursen kravs grundlaggande behérighet, Engelska 6 samt 90
hogskolepodng (hp) avklarade naturvetenskapliga kurser inklusive godkdnda kurser
motsvarande:

e KEMA10 Allman kemi, 7,5 hp, KEMAO1 Organisk kemi — grundkurs, 7,5 hp,
KEMA12 Oorganisk kemi — grundkurs, 7,5 hp, och KEMAOQ3 Biokemi — grundkurs,
7,5 hp
samt

e KEMBO9 Fysikalisk kemi — grundkurs, 15 hp,
e KEMBO8 Molekylar vaxelverkan och struktur, 15 hp, och
e MATAO02 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: FYSC11 Atom- och molekylfysik, 7,5 hp, och FYSC13 Fasta
tillstandets fysik, 7,5 hp
samt

¢ 30 hp matematik
Motsvarande férkunskaper, som inhamtats pa annat satt, ger ocksa tilltrade till
kursen.

Ovrigt

Kursen kan inte tillgodoraknas i examen tillsammans med KEMM18 Statistisk
termodynamik, 7,5 hp.
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Prov/moment for kursen KEMM38, Kemi: Statistisk termodynamik och
molekylsimulering

Galler fran V17

1601 Statistisk termodynamik och molekylsimulering, 6,0 hp
Betygsskala: Underkand, Godkand, Val godkand

1602 Statistisk termodynamik och molekylsimulering, obl. moment, 1,5 hp
Betygsskala: Underkand, Godkand
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