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BB2300 Berakningskemi 7,5 hp

Computational Chemistry

Faststallande

Betygsskala
AB,CD,E FX, F

Utbildningsniva

Avancerad niva

Huvudomraden
Bioteknik

Sarskild behdrighet

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.

Larandemal

Kursinnehall

Born-Oppenheimer approximation, Sjalv konsistenta falt approximationen. Elektronkorre-
lation. Reaktions-modellereing. Optiska, elektriska och magnetiska egenskaper. Losningsef-
fekter. Molekyldynamik. Presentation och analys och nagra karaktaristiska exempel.
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Kursupplagg

Organisation:

Kursen ges i 12 dubbeltimmar. Ett antal 6vningar delas ut som ska losas under kursens gang.
Varje ovning kommer att gas igenom gemensamt.

Kurslitteratur

Laborationsbeskrivningar innehéallande teori, datorinstruktioner, uppgifter och frégor.
Grundlaggande kursbocker ar Szabo-Ostlund "Modern Quantum Chemistry” (Dover Pub-
lications), och Helgaker m fl. "Electronic Structure Theory” (John Wiley).

Examination
« OVN1 - Berikningsuppgifter, 7,5 hp, betygsskala: A, B, C, D, E, FX, F

Examinator beslutar, baserat pa rekommendation fran KTH:s handliaggare av stod till stu-
denter med funktionsnedsattning, om eventuell anpassad examination for studenter med
dokumenterad, varaktig funktionsnedsattning.

Examinator fir medge annan examinationsform vid omexamination av enstaka studenter.

Nar kurs inte langre ges har student mojlighet att examineras under ytterligare tva lasar.

Ovriga krav for slutbetyg

En skriftlig examination, redogorelse for datoruppgifterna och svar pa fragor (OVN1, 7,5 hp,
betygsskala A-F).

Etiskt forhallningssatt

« Vid grupparbete har alla i gruppen ansvar for gruppens arbete.

« Vid examination ska varje student arligt redovisa hjalp som erhallits och killor som
anvants.

« Vid muntlig examination ska varje student kunna redogora for hela uppgiften och hela
losningen.
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