Dnr: KEGA51/20222

Fakulteten for halsa, natur- och teknikvetenskap
Kemi

Kursplan

Kemins berakningsmetoder

Kurskod: KEGA51
Kursens Kemins berakningsmetoder
benamning: Chemistry calculation methods

Hogskolepoang: 7.5
Utbildningsniva: Grundniva

Successiv Grundniva, har mindre &n 60 hp kurs/er pa grundniva
fordjupning: som forkunskapskrav (G1F)

Huvudomrade:
KEA (Kemi)
MAA (Matematik/tillampad matematik)

Beslut om faststallande
Kursplanen ar faststalld av Fakulteten fér halsa, natur- och teknikvetenskap 2022-01-31 och
galler fran hostterminen 2022 vid Karlstads universitet.

Behorighetskrav
Varit registrerad pa 60 hp kemi varav 30 hp godkanda. Matematik 4.
Motsvarandebeddmning kan goéras.

Larandemal
Kursens syfte ar att studenten ska tillagna sig grundlaggande kunskaper och fardigheter
inom kemins berakningsmetoder.

Efter avklarad kurs ska studenten kunna

1. beskriva betydelsen av de matematiska begreppen derivata, differentialekvation och
integral for valda kemiska system,

2. anvanda grundlaggande matematiska begrepp inom kemisk kinetik,

3. anvanda differentialekvationer for valda kemiska system,



4. tillampa matrisalgebra for l6sning av linjara ekvationssystem inom stékiometri, kinetik och
spektroskopi,

5. tilldmpa polara koordinater och komplexa tal inom kvantkemi,

6. forklara och anvanda vektoranalys for att beskriva dipolmoment, krafter och fléden,

7. relatera gransvarden och asymptoter till kemiska system,

8. beskriva och anvanda grundlaggande statistik, feluppskattningar och regressionsanalys for
kemiska problemstallningar,

9. anvanda datorbaserade metoder for att 16sa kemiska problemstallningar,

10. redogéra for och anvanda grafiska metoder for att I16sa kemiska problemstallningar samt

11. diskutera matematiska begrepp ur ett kemiskt perspektiv.

Innehall

Undervisningen sker i form av férelasningar, 6vningar och seminarier. Vissa avsnitt forvantas
studenten tillgodogora sig pa egen hand, varfor det ar viktigt att studenten kan tillgodogéra
sig engelsksprakig kurslitteratur.

Kursen bestar av moment som fokuserar pa kemisk kinetik, kemiska reaktioner, kvantkemi,
spektroskopi, molekylar beskrivning, statistik och grafiska metoder. Dessa delar undervisas
integrerat och parallellt. Inom ramen for dessa moment tas féljande matematiska begrepp
och metoder upp:

- derivatans definition och rakneregler, elementara funktioners derivator och implicit
derivering,

- vaxande och avtagande funktioner, extrempunkter, asymptoter och gransvarden,

- primitiva funktioner, partiell integrering och integrering av elementara funktioner,

- ordinara differentialekvationer for att beskriva nollte, férsta och andra ordningens kinetik
samt kopplade processer,

- polara koordinater, komplexa tal, linjara ekvationssystem och matrisalgebra,

- datorbaserade metoder for att I6sa linjara ekvationssystem,

- grafiska metoder, bade manuella och datorbaserade samt

- grundlaggande statistik, vantevarde, varians, sannolikhet, osakerhet, noggrannhet,
felfortplantning och signifikans.

De matematiska begreppen och metoderna kopplas till beréakningsmetoder fér kemiska
system.

Kurslitteratur och ovriga laromedel
Se separat dokument.

Examination
Examination av kursens mal sker dels via individuella inlamningsuppgifter, dels via
individuella muntliga presentationer pa seminarier.

Om studenten har ett beslut fran Karlstads universitet om riktat pedagogiskt stéd pa grund
av dokumenterad funktionsnedsattning har examinator ratt att ge studenten en anpassad
examination eller att 13ta studenten genomfdra examinationen pa ett alternativt satt.

Betyg
Kursen beddms enligt betygsskalan Val godkand (VG), Godkand (G) eller Underkand (U).

Kvalitetsuppfoljning

Under och efter kursen sker en uppféljning av maluppfyllelse och férutsattningar for larande i
kursen. Dess framsta syfte ar att bidra till férbattringar. Studenternas erfarenheter och
synpunkter ar ett av underlagen for granskningen, och inhamtas i enlighet med gallande
regelverk. Studenterna informeras om resultaten och eventuella beslut om atgarder.



Kursbevis
Kursbevis utfardas pa begaran.

Ovrigt
Gallande regler for utbildning pa grundniva och avancerad niva vid Karlstads universitet
reglerar studenters och anstalldas skyldigheter och rattigheter.



