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FCK3325 Kvantkemi med
tillampningar i fysikalisk kemi
12,0 hp

Quantum Chemistry with Applications in Physical Chemistry

Faststallande

Kursplanen giller fran och med HT 2022 enligt skolchefsbeslut: C-2022-2431. Beslutsda-
tum: 2022-11-17

Betygsskala

P,F

Utbildningsniva

Forskarniva

Sarskild behorighet

Behorig till studier pa forskarniva.

For att kunna tillgodogora sig kursen bor doktoranden ha last grundlaggande kurser i
fysikalisk kemi eller motsvarande.

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.
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Larandemal

Efter avslutad kurs ska doktoranden ha kunskap och férmaga att:

« Redogo ra i detalj fo r kvantmekanisk formalism, relatera till och sammanfatta kvant-
mekaniska koncept och kombinera formalism och koncept fo r att konstruera, bera kna,
och fo rklara beteendet hos olika kvantmekaniska modellsystem.

« Beskriva, “fo"rklara och anva nda grundla"ggande kvantkemisk teori fo r atoma ra och
molekyla ra flerelektronsystem och med hja lp avdatorer bera kna molekylers inre egen-
skaper samt deras reaktioner och spektroskopiska egenskaper

» Anvanda kvantkemiska berakningar och modern kvantkemisk programvara for att analy-
sera ett specifikt forskningsproblem inom fysikalisk kemi. Forskningsproblemet kan ex-

empelvis vara relaterat till kemisk kinetik, katalys, spektroskopi eller intermolekylar vax-
elverkan.

Kursinnehall
I denna kurs forviantas deltagarna utveckla sina fardigheter i:

« Grundlaggande kvantmekanik

« Kvantkemisk teori

« Tillampa kvantkemisk teori och kvantkemiska berakningar for att analysera forskning-

sproblem i fysikalisk kemi. Forskningsproblemet viljs av deltagaren i samrad med exami-
nator.

Examination

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

« LAB1 - Obligatorisk niarvaro och redovisning med skriftliga rapporter, 2,0 hp, betygsskala:
P, F

« PRO1 - Skriftlig rapport och muntlig presentation, 4,0 hp, betygsskala: P, F

Examinator beslutar, baserat pa rekommendation fran KTH:s handlaggare av stod till stu-

denter med funktionsnedsittning, om eventuell anpassad examination for studenter med
dokumenterad, varaktig funktionsnedsattning.

Examinator far medge annan examinationsform vid omexamination av enstaka studenter.

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

Etiskt forhallningssatt

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

« 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
losningen.
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