by

L,
EKTHY

% VETENSKAP %

28 OCH KONST %%

NG

FCK3313 Kvantkemi 9,0 hp

Quantum Chemistry

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

Faststallande

Programansvarig vid CBH-skolan / Kemivetenskap har 2020-05-07 beslutat att faststilla
denna kursplan att gilla frdn och med VT2020 (diarienummer C-2020-0699)

Betygsskala

P,F

Utbildningsniva

Forskarniva

Sarskild behorighet

Behorig till studier pa forskarniva.

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.

Larandemal

Efter avslutad kurs ska doktoranden ha kunskap och formaga att

» Redogora i detalj for kvantmekanisk formalism, relatera till, reflektera over, och samman-
fatta kvantmekaniska koncept och kombinera formalism och koncept for att konstruera,
berdakna, och forklara beteendet hos olika kvantmekaniska modellsystem.
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« Beskriva, reflektera, forklara och anvinda grundlaggande kvantkemisk teori for atomara
och molekylara flerelektronsystem och med hjalp av datorer berakna molekylers inre
egenskaper samt deras reaktioner och spektroskopiska egenskaper

Kursinnehall

 kvantmekanikens teoretiska grund och formalism

» kvantmekaniska beteendet hos enkla system sasom harmoniska oscillatorn och stela
rotorn

« spinnets grundliaggande egenskaper samt formalismen som kan tillampas i spinnkvant-
mekanik

- omojligheten att sarskilja kvantmekaniska objekt och dess konsekvens med Pauli
principen

« teoretisk grund for tidsberoende storningsriakning och hur den kan anviandas for att
betrakta interaktionen mellan elektromagnetisk stralning, atomer och molekyler

« Born-Oppenheimer approximationen och uppkomsten av spektroskopiska urvalsregler

» teoretisk bakgrund till variationsmetoden och linjara variationsfunktioner samt anvand-
ning av dessa metoder pa enkla atomira och molekylara system, sisom viteatomen och
vatemolekyljonen

» flerelektronvagfunktioner som Slaterdeterminanter baserade pa enelektronsvagfunktion-
er enligt orbitalapproximationen samt hur egenskaperna for dessa approximativa vag-
funktioner skiljer frin mer exakta vagfunktioner

« teoretisk bakgrund och approximationer bakom Hartree-Fockmetoden samt hur approx-
imationer paverkar tillforlitligheten och tillimpbarheten av Hartree-Fock metoden for
berdkningar pa atomira och molekylara system

« hur Hartree-Fock metoden med hjéalp av Roothans ekvationer ar implementerad i mod-
erna kvantkemiska program

« teoretisk bakgrund till post-Hartree-Fock metoder och lampliga metoder for olika typer
av system och tillampningar

« berdkning av molekylara egenskaper och kemiska reaktioner med hjialp av moderna
kvantkemiprogram

Examination

« LAB1 - Laborationer, 3,0 hp, betygsskala: P, F
« TEN1 - Skriftlig tentamen, 6,0 hp, betygsskala: P, F

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

Examinator far medge annan examinationsform vid omexamination av enstaka studenter.

Etiskt forhallningssatt

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

Kursplan for FCK3313 galler fran och med VT20, utgdva 1 Sida2av 3



« 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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