LTH

LUNDS TEKNISKA
HOGSKOLA

UNIVERSITET

Kursplan for lasaret 2008/2009
(Genererad 2008-07-17.)

BERAKNINGSKEMI OCH STRUKTURANALYS KOKO095
Computational Chemistry and Structure Analysis

Antal hégskolepoing: 7,5. Betygskala: TH. Niva: G2 (Grundniva, fordjupad).
Undervisningssprak: Kursen ges pd begéran pa engelska. Overlappar foljande
kurs/kurser: KOK040 och KOK040. Valfri for: B4l, K41. Kursansvarig: Dr Karl-Erik
Bergquist, karl-erik.bergquist@organic.lu.se, Bioorganisk kemi. Forkunskapskrav:
KOKO012 Organisk kemi, allman kurs. Kan stallas in: Vid mindre an 5 anmalda.
Prestationsbedomning: For godkand kurs med betyg 3 kravs godkand
inlamningsuppgift. For betygen 4 och 5 kravs ytterligare en respektive tva godkanda
inlamningsuppgifter pa svarare niva. Ingen tentamen. Hemsida:
http://www.organic.lu.se/Education/Kemiteknik&Bioteknik/CompStruct/CompStruct.html.

Syfte
Kursens syfte ar att ge grundlaggande kunskaper i att studera och bestamma organiska
amnens struktur.

°

Mal

Kunskap och forstéelse
For godkand kurs skall studenten

» beskriva vilken information som olika tekniker ger om organiska strukturer

Férdighet och formaga
For godkand kurs skall studenten

e kunna praktiskt, under handledning, tillampa spektropiska metoder och utvardera
data

o kunna strukturbestdamma enklare organiska foreningar utifran spektroskopiska
data

« med berdakningsmetoder kunna simulera organiska molekylers tredimensionella
utseende

« ital och skrift kunna diskutera organiska foreningars struktur

Innehall

Metoder att berakna molekylers tredimensionella utseende, konformationsanalys,
laddningsfordelning samt reaktivitet behandlas. De teoretiska grunderna for
spektroskopi behandlas, och utnyttjandet av framfor allt NMR-spektroskopi och
masspektrometri for att strukturbestdémma organiska molekyler tranas aven praktiskt.
Styrkan i kombinationen av spektroskopi och datorstodd konformationsanalys kommer
att demonstreras. Deltagarna far mycket praktisk erfarenhet av de olika metoderna,
och det problembaserade inslaget i undervisningen ar stort.
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