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Behorighetskrav

Grundlaggande behorighet till kurser pa forskarutbildningsniva har den som har

« avlagt en examen pé avancerad niva,

o fullgjort kursfordringar om minst 240 hégskolepoéng (hp), varav minst 60
hp pa avancerad niv3, eller

¢ pa ndgot annat satt forviarvat motsvarande kunskaper.

Sarskild information

Malgruppen ir forskarstuderande som avlagt examen pé avancerad niva inom
kemi, molekylar fysik eller motsvarande.

Larandemal
Efter avslutad kurs forvantas studenten kunna:

e uppvisa kunskap och forstielse genom att kunna redogora for enkel
kvantmekanisk teori och hur denna kan tillampas for att harleda
kvantisering och orbitalbegreppet samt for att utfora kvantkemiska
berakningar

¢ anvianda molekylorbitalteori for att forklara molekylers elektronstruktur

¢ beskriva kovalent bindning i molekyler baserat pa molekylorbitalteori

o diskutera olika former av kemisk bindning och deras relevans fér &mnens
egenskaper

e demonstrera fardighet och forméga genom att kunna utfora enkel
datorbaserad molekylmodellering

e tillimpa symmetriargument och gruppteori for att klassificera
molekylgeometrier, orbitaler och vibrationsmoder samt for att forklara
uppkomsten av elektronexcitationsspektras och vibrationsspektras
utseende

Varderingsformaga och forhallningssatt formedlas genom medvetandegorande av
teoretisk modellering som ett komplement eller ersittning till annan
experimentell verksamhet.
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Kursinnehall

Kursen behandlar hur molekylers elektronstruktur och geometriegenskaper
bestams av resultaten frin den elementira kvantmekaniska teorin, samt hur
molekylernas egenskaper avspeglar sig i elektroniska och strukturella egenskaper
hos olika &mnen. Kursen diskuterar kemisk bindning utifran
molekylorbitalbegreppet och forklarar orbitalernas utseende och spektra fran
infrarod- och ramanspektroskopi utifran symmetrihdnsyn, samt formedlar
fardigheter i att hantera moderna molekylmodelleringsverktyg.
Kvantmekanik: Schrodingerekvationen, energikvantisering, vagfunktioner,
vateatomen, atomorbitaler, orbitalenergidiagram.

Kvantkemi: diatoméra molekyler, molekylorbitaler, kemiska bindningstyperna
kovalent bindning, polar kovalent bindning och jonbindning, storre molekyler,
Hiickelapproximationen, berakningskemi.

Symmetri: operationer och symmetrielement, symmetriklassificering,
punktgrupper, karaktéirstabeller, tillampningar pa molekylorbitaler,
elektronexcitations- och vibrationsspektroskopi.

Laborationskurs dar molekylmodellering utfors samt

vibrationsspektra undersoks.

Undervisnings- och arbetsformer

Undervisnings- och arbetsformer i denna kurs ar forelasningar, lektioner och
laborationer.

Examination

Examination sker genom en skriftlig tentamen samt genom tva
laborationsrapporter. Narvaro vid laborationerna, genomforda laborationer och
godkinda laborationsrapporter ar obligatoriskt for godkéand kurs.

Betygsskala
Tvéagradig skala

Kurslitteratur

Kurslitteratur ar kursboken Peter Atkins, Julio de Paula, James Keeler: Atkins’
Physical Chemistry, Oxford University Press, och den vetenskapliga artikeln
Emma M. Bjork et al., Formation of block-copolymer-templated mesoporous
silica, Journal of C01101d and Interface Science 521/2018/183-189,
th&LLdmmgﬂQJmﬁgqmzm&Qg@gz samt laborationsinstruktioner.
Kompletterande kurslitteratur ar Yves Jean Francois Volatron: An introduction to
molecular orbitals, Oxford University Press.


https://doi.org/10.1016/j.jcis.2018.03.032
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Ovrig information

Planering och genomférande av kursen skall utgé fran kursplanens formuleringar.
Kursvirdering samt analys och forslag som ror generell utveckling och forbattring
av kursen aterkopplas till Forsknings- och forskarutbildningsndmnden av
kursansvarig larare.
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