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Beslut

Denna kursplan ar faststilld av Omradesndmnden for naturvetenskap vid Stockholms universitet 2017-01-
16.

Teknisk revidering av Studentavdelningen 2019-04-30.

Foérkunskapskrav och andra villkor for tilltrade till kursen

For tilltrade till kursen krévs antingen avklarade kurser (exklusive orienteringskurser) omfattande 45 hp
matematik och 60 hp fysik dér kurserna Kvantmekanik, 7,5 hp (FK5020) och Atom- och molekylfysik, 7,5 hp
(FK5023) ska ing4, eller

kandidatexamen i kemi dér kursen Fysikalisk kemi, 9 hp (KZ4009) ska ingé, eller motsvarande. Dessutom
krdvs Engelska B/Engelska 6 eller motsvarande.

Kursens upplaggning

Provkod Benamning Hégskolepoédng
HELA Kvantkemi 15

Kursens innehall

Kursen behandlar metoder for att 16sa den molekyldra Schrodingerekvationen inom ramen foér Born-
Oppenheimer-approximationen. Berdkningsmetoder baserade pa variationsmetoden och storningsteori
introduceras. Ett fokus ligger pa Hartree-Fock-metoden och grunderna i tithetsfunktionalteori men dven
semiempiriska metoder och mer exakta approximationer i modern kvantkemi, samt effektiva algoritmer,
beskrivs.

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

Forvantade studieresultat

Efter att ha genomgétt kursen forvéntas studenten kunna:

* beskriva de grundldggande approximationer som ligger bakom 16sningen av den molekyléra
Schrédingerekvationen

* redogora for olika molekylédra berdkningsmetoder inom kvantkemin

* planera, genomfora, beskriva och utvirdera enkla kvantkemiska berdkningsprojekt.
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Undervisning

Undervisningen bestar av foreldsningar och datorévningar.

Deltagande i datorévningarna och dérmed integrerad gruppundervisning dr obligatoriskt. Om sérskilda skal
foreligger kan examinator efter samrad med vederborande ldrare medge den studerande befrielse fran
skyldigheten att delta i viss obligatorisk undervisning.

Undervisningen kan ske pé engelska.

Kunskapskontroll och examination

a. Kursen examineras pa foljande vis: Kunskapskontroll sker genom muntligt och skriftligt prov, samt
muntliga och skriftliga redovisningar av datorovningar.

Om undervisningen sker pa engelska kan dven examination komma att genomforas pé engelska.

b. Betygssittning sker enligt en sjugradig malrelaterad betygsskala:

A = Utmarkt
B = Mycket bra
C=Bra

D = Tillfredsstéllande

E = Tillrackligt

Fx = Underkénd, ndgot mer arbete kravs
F = Underkind, mycket mer arbete krivs

c. Kursens betygskriterier delas ut vid kursstart.
d. For godként kravs lagst betygsgraden E samt godkdnda datorévningar.

e. Studerande som underkénts i ordinarie prov har rétt att genomgé ytterligare prov sé linge kursen ges.
Antalet provtillféllen &r inte begrdnsat. Med prov jamstélls ockséa andra obligatoriska kursdelar. Studerande
som godkénts pd prov far inte genomga fornyat prov for hogre betyg. En student, som utan godként resultat
har genomgétt tva prov for en kurs eller en del av en kurs, har rétt att f4 en annan examinator utsedd, om inte
sérskilda skél talar mot det. Framstéllan hdrom ska goras till institutionsstyrelsen. Kursen har minst tva
examinationstillfillen per lasar de ar da undervisning ges. Mellanliggande ar ges minst ett
examinationstillfille.

f. Vid betyget Fx ges mojlighet att komplettera upp till betyget E. Examinator beslutar om vilka
kompletteringsuppgifter som ska utforas och vilka kriterier som ska gélla for att bli godkénd pa
kompletteringen. Kompletteringen ska dga rum fore nésta examinationstillfélle.

Overgangsbestammelser

Studerande kan begéra att examination genomfors enligt denna kursplan dven efter det att den upphort att
giélla, dock hogst tre gdnger under en tvaarsperiod efter det att undervisning pa kursen upphort. Framstillan
hiarom ska goras till institutionsstyrelsen. Bestimmelsen géller 4ven vid revidering av kursplanen.

Begransningar

Kursen kan ej ingd i examen tillsammans med kursen Kvantkemi, 15 hp (FK7009), eller motsvarande.
Ovrigt

Kursen kan ingé i masterutbildningarna vid Fysikum men kan ocksé lasas som fristaende kurs.

Kurslitteratur

Kurslitteratur beslutas av institutionsstyrelsen och publiceras p& Fysikums webbplats senast tvd ménader fore
kursstart.
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