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CB2070 Molekylar kvant-
mekanik 7,5 hp

Molecular Quantum Mechanics

Faststallande

Skolchef vid CBH-skolan har 2021-04-12 beslutat att faststialla denna kursplan att gilla fran
och med HT 2021, diarienummer: C-2021-0718.

Betygsskala
AB,CD,E FX, F

Utbildningsniva

Avancerad niva

Huvudomraden
Teknisk fysik

Sarskild behorighet

Avklarad kurs i kvantmekanik

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.
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Larandemal

Kursens syftar till att ge en samling grundlaggande kunskaper och introducera ett urval
av verktyg som kravs for att kunna ta sig an kvantmekaniska berdkningar pa molekylar
niva. Den riktar sig till studenter inom fysik och tillampad matematik, samt matematiskt
och fysikaliskt intresserade kemister. Den vander sig i forsta hand till studenter med en
grundlaggande forstaelse for kvantmekanik.

Efter fullgjord kurs skall du kunna:

« utforma och bruka vagfunktioner och operatorer for flerelektronsystem

« karakterisera symmetri hos vagfunktioner och darmed forsta spektroskopiska urvalsregler
- forklara starka kovalenta bindningar i termer av vagfunktioner

« forklara elektroners korrelerade rorelser

« utféra berakningar av approximativa vagfunktioner med hjalp av datorer

Kursinnehall

Hamiltonoperatorer, Pauliprincipen, Born—Oppenheimerapproximationen, potentialytor,
elektronstrukturteori, vigfunktioner, elektrontiatheter, molekylorbitaler, Slaterdeterminan-
ter, Hartree—Fock, orbitalenergi och Koopmans teorem, gruppteori och symmetri, spinn for
flerelektronsystem, elektronkorrelation, konfigurationsvaxelverkan, Maller—Plesset storn-
ingsteori.

Examination

« TEN1 - Skriftlig tentamen, 5,0 hp, betygsskala: A, B, C, D, E, FX, F
» LAB1 - Laborationsrapporter, 2,5 hp, betygsskala: P, 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.

Examinatorn tar efter konsultation med KTH Funka beslut om anpassade examination for
studenter med dokumenterad funktionsnedsittning.

Vid grupparbete har alla i gruppen ett gemensamt ansvar for arbetet.

Labrapporter kan kompletteras.

Etiskt forhallningssatt

« Vid grupparbete har alla i gruppen ansvar for gruppens arbete.
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« Vid examination ska varje student arligt redovisa hjalp som erhallits och kallor som
anvants.

« Vid muntlig examination ska varje student kunna redogora for hela uppgiften och hela
l6sningen.
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