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Faststéllande

Kursplanen ar faststilld av Institutionen for kemi och molekyliarbiologi 2014-10-28 och
senast reviderad 2016-09-01. Den reviderade kursplanen géller frdn och med 2016-09-01,
hostterminen 2016.

Utbildningsomrdde: Naturvetenskapligt 100 %
Ansvarig institution: Institutionen for kemi och molekyldrbiologi

Inplacering

Kursen ar inplacerad pa doktorandniva och kan dessutom ldsas som fristdende kurs pa
nivan 120-150 hogskolepoidng och riknas da som kurs pa avancerad niva for
masterexamen.

Kursen kan inga i foljande program: 1) Kemi, masterprogram (N2KEM)

Huvudomrdde Fordjupning

Kemi A1F, Avancerad niva, har kurs/er pa
avancerad nivd som forkunskapskrav

Forkunskapskrav

For tilltrade till kursen krivs kandidatexamen eller motsvarande inom ett
naturvetenskapligt falt. Inom ramen for kursfordringarna rekommenderas godkand
kurs KEMO040, fysikalisk kemi (15 hp) eller motsvarande kunskaper samt godkand kurs
MMGKI11, Naturvetarmatematik Al (15 hp) eller motsvarande kunskaper.
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Efter avslutad kurs forvantas studenten kunna:

Kunskap och forstdelse

forklara kvantkemins roll inom kemin och dess potential att 10sa kemiska problem,
beskriva idén bakom oberoende-elektroner-approximationen, sjalvkonsistent falt
och Hartree-Fock-metoden,

forklara elektronkorrelationen och dess inverkan pa kemiska system och processer
och dversiktligt beskriva berdkningsmetoder som explicit inkluderar
korrelationseffekter 1 vagfunktionen,

forklara principen bakom tiathetsfunktionalteorin (DFT) och Kohn-Sham (KS)-
formalismen, beskriva de approximationer som anviands 1 praktiska DFT-
berdkningar,

beskriva metoder for att bestimma jamviktsgeometrier, deras for- och nackdelar,
forklara de steg som leder fran berdkningsresultat till miatbara termokemiska
storheter,

forklara i huvuddrag hur elektriska och magnetiska egenskaper berdknas,

forklara grianserna av den icke-relativistiska kvantkemin och dversiktligt beskriva
metoder for att inkludera relativistiska effekter 1 kvantkemiska metoder.

Firdigheter och formdga

ligga upp en berdkning for ett givet problem och vélja ldmpliga berdkningsmetoder
och bas-set samt motivera valet,

anvinda kvantkemiska berdkningar for att undersoka en enklare reaktions
termokemi och reaktionsmekanismer,

planera och genomfora ett mindre projekt dar ett kemiskt problem behandlas med
kvantkemiska berdkningar,

presentera resultaten fran en berdkning i muntlig och skriftlig form.

Virderingsformdga och forhdllningssditt

tolka resultaten fran kvantkemiska berdkningar och sétta dem i samband med
experimentella resultat,
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+ uppmirksamma och redovisa potentiella problem for berdkningen pa vissa typer av
molekyler eller processer,
* kritiskt bedoma pélitligheten av de erhéllna resultat.

Innehall
Kursen behandlar kvantkemiska berdkningsmetoder med en tydlig fokus pa deras
anvandning for att I6sa kemiska problem. Foljande &mnen kommer att behandlas:

1.
2.

9.

10.
11.

12.
13.
14.
15.

16.
17.

Kvantmekanik och kemi
Grunderna for den kvantmekaniska beskrivningen: Vagfunktion,
Schrodingerekvation, Born-Oppenheimer-approximationen
Oberoende elektroner: Orbitaler, sjalvkonsistenta filt (SCF) , Hartree-Fock-
metoden
Matematisk beskrivning av orbitalerna: Basfunktioner —idé, Slater- och
Gaussfunktioner, split-valence-funktioner, diffusa och polarisationsfunktioner,
klassifikation av bas-set
Elektronkorrelation: Beskrivning och konsekvenser for molekylernas beteende
Avancerade berikningsmetoder for att beskriva elektronkorrelation:
Configuration interaction (CI), Coupled Cluster (CC), Moller-Plesset-
storningsteori (MP), multireferens-SCF (MCSCF)
Dagens standardmetod inom kvantkemin: Tathetsfunktionalteori (DFT) —
grundldggande idéer, Kohn-Sham (KS)-formalismen som vig till ett anvandbart
berdkningsschema, nodviandiga approximationer for exchange/correlation (XC),
olika typer av XC-funktionaler (LDA, GGA, mGGA, hybrid-GGA)
Att bestimma jamviktsgeometrier for molekyler och komplex:
Geometrioptimering
Att berdkna och tolka molekyldra vibrationer: IR- och Ramanspektra

Undersokning av reaktionsforlopp, termokemi

Relativistiska effekter 1 kvantkemin — konsekvenser av relativistiska effekter,
berdkningsmetoder

Bortom grundtillstindet — tidsberoende tithetsfunktionalteori for att beskriva
exciterade tillstdind och dynamiska processer

Behandling av 16sningsmedelseffekter

Analys av orbitaler och elektrondensiteten

Berdkning av elektroniska egenskaper: polariserbarhet, NMR-egenskaper,
susceptibilitet

Semiempiriska metoder

Aktuella trender 1 kvantkemin: Linjar skalning, lokalorbitalmetoder,
multiskalmodellering

I kursen ingér ett projektarbete dir studenten tillimpar kvantkemiska
berdkningsmetoder pé ett sjdlvvalt problem.
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Delkurser

1. Teoretiska delen ( Theory part), 10 hp
Betygsskala: Vil godkiand (VG), Godkénd (G) och Underkand (U)

2. Datalaborationer ( Computer exercises), 5 hp
Betygsskala: Godkand (G) och Underkind (U)

Former for undervisning
Delkurs 1: Undervisning sker i form av foreldsningar, raknedvningar och ett
projektarbete.

Delkurs 2: Undervisning sker i form av datalaborationer inkluderande redovisningar.

Undervisningssprdk: svenska och engelska
Kursen ges som huvudregel pa svenska men kan ges helt eller delvis pa engelska om
omstandigheterna pakallar det.

Former for bedémning
Delkurs 1: Kunskapskontroll sker genom ett projektarbete.

Delkurs 2: Kunskapskontroll sker baserat pa aktivt deltagande 1 laborationerna och
redovisningarna.

Om student som underkénts tva ganger pa samma examinerande moment onskar byte
av examinator infor ndsta examinationstillfille, ska sidan begidran inlamnas skriftligt
till kursansvarig institution och bifallas om det inte finns sdrskilda skél daremot (HF 6
kap § 22).

I det fall en kurs har upphort eller genomgatt storre forandringar ska studenten i
normalfallet garanteras tillgang till minst tre provtillfallen (inklusive ordinarie
provtillfille) under en tid av atminstone ett ar med utgangspunkt i kursens tidigare

upplaggning.

Betyg
Pa kursen ges nigot av betygen Vil godkdnd (VG), Godkidnd (G) och Underkand (U).
Delkurs 1: Betyg VG, G eller U meddelas.
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Delkurs 2: Betyg G eller U meddelas.

Slutbetyg: For betyg G pa hela kursen kravs betyg G pa delkurs 1 och G pa delkurs 2.
For betyg VG pa hela kursen kriavs betyg VG pa delkurs 1 och G pa delkurs 2.

Kursvardering
Student som deltar i eller har avslutat en kurs ska ges mojlighet att anonymt framfora
erfarenheter av och synpunkter pa kursen i en kursutviardering.

Resultatet och eventuella forandringar i kursens uppldgg ska formedlas bade till de
studenter som genomforde viarderingen och till de studenter som ska paborja kursen.

Ovrigt
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