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Stockholms
Institutionen for material- och miljokemi universitet
Kursplan
for kurs pa avancerad niva
Kemisk modellering 7.5 Hégskolepodng
Chemical Modelling 7.5 ECTS credits
Kurskod: KZ7002
Galler fran: HT 2020
Faststalld: 2016-02-29
Andrad: 2020-08-17
Institution Institutionen fér material- och miljokemi
Huvudomrade: Kemi
Fordjupning: A1N - Avancerad niva, har endast kurs/er pa grundniva som férkunskapskrav
Beslut

Denna kursplan ar faststélld av Omradesndmnden for naturvetenskap vid Stockholms universitet 2016-02-29
och reviderad 2020-08-17.

Foérkunskapskrav och andra villkor for tilltrade till kursen

For tilltrade till kursen krivs kunskaper motsvarande avslutade kurser om 60 hogskolepoédng i kemi, varav 15
hogskolepoidng i fysikalisk kemi, samt 15 hogskolepodng matematik. Engelska 6/Engelska B eller
motsvarande.

Kursens upplaggning

Provkod Benamning Hégskolepoéng
TEOR Teori 45
PROJ Projekt 3

Kursens innehall

a. Kursen inleds med grundldggande delar av kvantmekanik och statistisk termodynamik. Vidare introduceras
teori for molekyléra vixelverkningar och modeller, med olika approximationsnivaer, som anvénds for att
beskriva dessa. Flera viktiga berdkningsmetoder, tillimpade inom olika grenar av kemin, presenteras: till
dessa hor kvantkemi och simuleringar med Monte Carlo, molekyldynamik och mesoskaliga metoder. Olika
fysikaliska modeller introduceras for att ticka ldngdskalorna fran atomér niva till makroskopiska system med
multiskaliga metoder. Tillimpningar inom hallbar kemi, organisk och biokemi diskuteras.

b. Kursen bestér av foljande delar:
1. Teori (Theory) 4.5 hp
2. Projekt (Project) 3 hp

Foérvéantade studieresultat
Efter att ha genomgétt kursen forvéntas studenten kunna:

For kursdel teori:

* redogora for grundldggande teori bakom kvantkemiska berdkningar och simuleringar med Monte Carlo,
molekyldynamik och mesoskaliga metoder.

* redogora for grundlidggande begrepp i kvantmekanik och statistisk termodynamik, samt hur dessa ar
relaterade till datorberdkningar och simuleringar av kemiska system

» relatera kemiska modelleringsmetoder till hallbarhetsfragor i det omgivande samhéllet
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For kursdel projekt:
» vilja ldmpliga modeller och berdkningsmetoder for att 10sa ett visst kemiskt problem.
* kunna utvirdera resultat fran berdkningar och simuleringar, samt relatera dessa till experimentella resultat.

Undervisning
Undervisning bestar av foreldsningar, seminarier, och projektarbete.

Kursen ges pa engelska.

Kunskapskontroll och examination

a. kursen examineras pa foljande vis:
Kunskapskontroll for del 1 sker genom skriftligt prov.
Kunskapskontroll for del 2 sker genom skriftlig projektredovisning.

Examinator har mojlighet att besluta om anpassad eller alternativ examination for studenter med
funktionsnedséttning.

Om undervisningen sker pa engelska kan dven examination komma att genomforas pa engelska.
b. For godként slutbetyg kriavs deltagande i projektarbete och seminarier.

Om sérskilda skél foreligger kan examinator efter samradd med vederborande ldrare medge den studerande
befrielse fran skyldigheten att delta i viss obligatorisk undervisning.

c. Betygsittning: Kursens slutbetyg sétts enligt sjugradig malrelaterad skala:

A = Utmarkt
B = Mycket bra
C=Bra

D = Tillfredsstéllande

E = Tillrackligt

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

Betygsittning av del 1 sker enligt sjugradig mélrelaterad skala.
Betygsittning av del 2 sker enligt tvagradig betygskala: underkint (U) eller godként (G).

For godként slutbetyg krévs godként betyg pa samtliga ingédende delar.
Kursens slutbetyg sitts utifrn betygsittning pa del 1.
d. Kursens betygskriterier delas ut vid kursstart.

e. Studerande som underkénts i ordinarie prov har ritt att genomga ytterligare prov sa ldnge kursen ges.
Antalet provtillfillen &r inte begrénsat. Med prov jamstélls ocksé andra obligatoriska kursdelar. Studerande
som godkénts pa 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 ritt att f4 en annan examinator utsedd, om inte
sérskilda skél talar mot det. Framstéllan hdrom ska goras till institutionsstyrelsen. Kursen har minst tre
examinationstillfallen per lasér de ar da undervisning ges. For de ldsar som kursen inte ges erbjuds minst ett
examinationstillfalle.

f. Mojlighet till komplettering av betyget Fx upp till godként betyg ges inte pa denna kurs.

Overgangsbestammelser

Studerande kan begéra att examination genomfors enligt denna kursplan @ven efter det att den upphort att
giélla, dock hogst tre gdnger under en tvaarsperiod efter det att kursen har avvecklats. Framstéllan hdarom ska
goras till institutionsstyrelsen. Bestimmelsen géller dven vid revidering av kursplanen och revidering av
kurslitteratur.

Begransningar
Kan ¢j ingd i examen tillsammans med kurserna Materialkemisk modellering, 7,5 hp (KY8008), (KZ8004),
Molekyldr modellering (KB8021).

Ovrigt
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Kursen ingér i kandidatprogrammet i kemi och masterprogrammet i héllbar kemi, men kan ocksa ldsas som
fristdende kurs.

Kurslitteratur

Kurslitteratur beslutas av institutionsstyrelsen och publiceras pa www.kemi.su.se senast 2 ménader fore
kursstart.
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