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Molecular Thermodynamics

Faststallande
Kursplan for KD2340 giller fran och med HT10

Betygsskala
A B,CD,E FX, F

Utbildningsniva

Avancerad niva

Huvudomraden

Kemiteknik, Kemi och kemiteknik

Sarskild behorighet

Tre ars studier inom Kemivetenskap pa hogskoleniva, eller motsvarande kunskaper.

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.

Larandemal
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_Overgripande mél
_Att utveckla grundlaggande kunskaper i statistisk termodynamik och dess tillampningar i
kemi och kemiteknik.

_ Detaljerade mal
_Kursen har som mal att studenten efter avklarad kurs ska kunna forklara och redogora for

« Reella gasers molekylara egenskaper i termer av intermolekylar vaxelverkan

« Begreppen Boltzmannfordelning, mikrotillstand, molekylar tillstindssumma och sys-
temtillstdindssumma

« Ekvipartitionsprincipen och skillnaden i makroskopiska egenskaper mellan molekyler som
upptrader enligt klassisk mekanik respektive kvantmekanik

« Den molekylira tolkningen av de makroskopiska storheterna inre energi och entropi

« Einsteinmodellen for enkla kristaller samt anvanda sig av denna modell for att berdkna
varmekapaciteten for kristallina amnen.

« Reguljara blandningars molekylara egenskaper samt med hjilp av denna modell kunna
forutsaga fasseparation i vatskeblandningar

« Vitskors molekyldra egenskaper och begreppet radiell fordelningsfunktion

« Principerna for molekylar simulering med Monte Carlo metoden och Molekyldynamikme-
toden

« Enkla makromolekylers molekylara och termodynamiska egenskaper i 16sning

« Principerna for neutron-, rontgen- och klassisk ljusspridning samt begreppen struktur-
faktor och formfaktor och deras relation till makromolekylers statistisk termodynamiska
egenskaper

Studenten ska kunna beriakna

« Translations-, rotations- och vibrationstillstdindssumman for en fri mono-, di- och tri-
atomar molekyl

« Termodynamiska tillstdndsegenskaper och jamviktskonstanter for ideala gaser fran spek-
troskopiska data

Studenten ska kunna bestimma

 Molekylvikt och gyrationsradie for makromolekyler fran statisk ljusspridningsdata

Kursinnehall

« Reella gasers molekylara egenskaper
« Boltzmannfoérdelningen och tillstindssummor

« Ekvipartitionsprincipen
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« Statistisk termodynamik for ideala gaser

« Einsteinmodellen for enkla kristaller

« Molekylar tolkning av entropi

 Reguljara blandningar

« Introduktion till statisktisk termodynamik for vatskor

« Molekyliara simuleringsmetoder

 Enkla makromolekylers molekyldra och termodynamiska egenskaper i 16sning

« Introduktion till 1dgvinkel neutron och rontgenspridning samt klassisk ljusspridning

Kurslitteratur

McQuarrie and Simon, Molecular Thermodynamics, University Science Books 1999, ISBN
1-891389-05-X

Examination

« TEN1 - Tentamen, 6,5 hp, betygsskala: A, B, C, D, E, FX, F
« LAB1 - Laborationer, 1,0 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.

Ovriga krav for slutbetyg

Skriftlig examination (TEN1; 6.5 hp)
Laborationer (LAB1; 1 hp)

Slutbetyget blir det godkdnda betyget pa tentamen nar dven godkant betyg erhallits pa
laborationerna

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