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Forkunskapskrav och andra villkor for tilltrade till kursen
Antagen till utbildning pa forskarniva

Kursens mal
Kursen syftar till att ge en breddning inom doktorandens forskningsomrade: kemisk fysik

Kursens innehall

Kursen behandlar metoder for att [6sa den molekyldra Schrédingerekvationen inom ramen fér Born-
Oppenheimerapproximationen.

Berakningsmetoder baserade pa variationsmetoden och storningsteori introduceras. Ett fokus ligger pa
Hartree-Fock-metoden och grunderna i tathetsfunktionalteori men dven semiempiriska metoder och mer exakta
approximationer i modern kvantkemi, samt effektiva algoritmer, beskrivs.

| relation till berdakningarna behandlas grundlaggande begrepp, som elektronkorrelation, elektronspinn, molekylorbitaler,
potentialytor, kemiska reaktioner, 6vergangstillstands(transition-state)teori, molekylmekanik och omgivningseffekter.
Introduktion i anvandning av kvantkemiska datorprogram.

Forvéantade studieresultat

Efter att ha genomgatt kursen férvantas studenten kunna:

beskriva de grundldggande approximationer som ligger bakom I6sningen av den molekylara
Schrodingerekvationen

redogora for olika molekylara berdkningsmetoder inom kvantkemin

planera, genomfora, beskriva och utvardera enkla kvantkemiska berdkningsprojekt.
tillgodogora sig och i viss man utvardera studier med moderna berdkningsmetoder.
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Undervisning

Undervisningen bestar av féreldsningar och datorévningar.

Ett projektarbete i kemisk fysik kring en aktuell fragestallning, dar olika berakningsmetoder kan utvérderas

och diskuteras. ingar. Det innefattar enkla berdkningar och en kort litteraturstudie som redovisas muntligt och
skriftligt.

Deltagande i datorévningarna och darmed integrerad gruppundervisning ar obligatoriskt. Om sarskilda skal foreligger
kan examinator efter samrad med vederborande larare medge den studerande befrielse fran

skyldigheten att delta i viss obligatorisk undervisning.

Kursen samldases med FK7059.

Undervisningen sker pa engelska.

Kunskapskontroll och examination

a. Kursen examineras pa foljande vis: Kunskapskontroll sker genom inlamningsuppgifter och skriftligt prov.
Om undervisningen sker pa engelska kan dven examination komma att genomfdras pa engelska.

b. Betygssattning enligt tvagradig mbetygsskala: Godkand eller Underkand.

c. Kursens betygskriterier delas ut vid kursstart.

d. Studerande som underkants i ordinarie prov har ratt att genomga ytterligare prov sa lange kursen ges.
Antalet provtillfallen &r inte begrdnsat. Med prov jamstalls ocksa andra obligatoriska kursdelar.

Overgangsbestimmelser

Studerande kan begara att examination genomférs enligt denna kursplan dven efter det att den upphort att
galla, dock hogst tre ganger under en tvaarsperiod efter det att undervisning pa kursen upphort. Framstéllan
harom ska goras till institutionsstyrelsen. Bestimmelsen géller dven vid revidering av kursplanen.

Begransningar
Kursen kan ej inga i examen tillsammans med kursen Kvantkemi, 15 hp (FK7009), (FK7059) eller
motsvarande.

Ovrigt

Kurslitteratur
Kurslitteratur meddelas i god tid fore kursstart.
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