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Larandemal

Efter godkind kurs ska studenten kunna:
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« utfora kvantmekaniska berakningar pa enklare system, sdsom partiklar i en- och flerdimen-
sionella lador, samt utifran beriakningarna analysera matbara egenskaper som lage, energi,
och rorelsemangd.

« relatera de matbara egenskaperna hos enklare system till motsvarande egenskaper for kom-
plexa atomira och molekylara system, samt uppskatta hur egenskaperna beror av systemens
storlek och potentiella energifunktionen.

« berikna energin for enklare atoméra och molekylira system utifran exakta och approxima-
tiva vagfunktioner.

- analysera den elektroniska sannolikhetsfordelningen i atomara och molekylara system.
« utfora enklare molekylorbitalberdkningar pa flerelektronmolekyler.
« uppskatta molekylers stabilitet och energinivaer utifrdn molekylorbitalberdkningar.

« redogora for hur materiella egenskaper som elektrisk ledning och magnetism beror av
molekylernas elektroniska struktur.

« ge en oversikt Over moderna kvantkemiska berakningsmetoder och deras anvandningsom-
raden.

« redogora for de olika formerna av intermolekylar vaxelverkan, samt beskriva de olika for-
mernas betydelse for gaser-viatskor-vatskekristaller-fasta amnen egenskaper, solvatisering
och biologisk igenkdnning.

- analysera strukturen for enklare kristallina material fran kristallografiska data bestamda
med rontgen- eller neutrondiffraktion, samt kunna redogora for de experimentella metoder-
nas funktionssatt.

« uppskatta stabiliteten hos joniska kristaller fran de ingdende jonernas egenskaper.

« redogora for grundlaggande spektroskopiska begrepp, sisom stimulerad absorption, stim-
ulerad emmission och spontan emmission, samt forklara hur dessa ar relaterade till temper-
aturen, molekylira energiniver och egenskaper.

» berdkna och analysera IR- och mikrovagsspektra for diatomara molekyler.

« redogora for urvalsprinciper i IR-, mikrovag- och Ramanspektroskopi.

- analysera IR och Ramanspektra for fleratomiga molekyler.

« redogora for elektroniska spektroskopiformer, samt analysera elektroniska spektra utifran
Franck-Condon principen.

» beskriva laserns funktionsitt och de speciella egenskaperna hos laserstralning samt re-
dogora for olika laserns anvandningsomraden.

« ge en Oversikt 6ver moderna spektroskopiformer och deras anvandningsomraden.

« ge en molekylar beskrivning av fenomen relaterade till hallbar utveckling, sdsom vax-
thuseffekten och nedbrytningen av ozonlagret, samt kritiskt kunna granska information om
kemiska d&mnens miljoeffekter i relation till sidana fenomen.
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Kursinnehall

« Elementar kvantmekanik
« Atomers elektronstruktur, atomorbitaler, periodiska systemets uppbyggnad

 Kemisk bindning, molekylorbitaler, hybridisering, singlett- och triplettillstand, tillamp-
ningar av bindningslara pa organiska, oorganiska och biologiska molekyler

« Orientering om moderna kvantkemiska berakningsmetoder

« Intermolekylédra krafter, gaser-vatskor-vatskekristaller-fasta amnen, supramolekylira
strukturer t. ex. biomembraner

« Spektroskopiska metoder som IR, Raman, UV/VIS, NMR, MS, ESCA
« Diffraktionsmetoder

o Strukturkemi

« De flesta av de experimentella metoderna och anviandandet av kvantkemiska berakn-
ingsmetoder exemplifieras med laborationer.

Examination
« TEN1 - Skriftlig tentamen, 4,5 hp, betygsskala: A, B, C, D, E, FX, F
» LAB1 - Laborationer, 1,5 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.

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

Ovriga krav for slutbetyg

1. Skriftlig tentamen 4,5 hp
2. Godkand laborationskurs 1,5 hp

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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