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Computational Chemistry and Structure Analysis

Antal poäng: 5. Betygskala: TH. Alternativobligatorisk för:

B4XLä, K4XL. Kursansvarig: Professor Olov Sterner,

Olov.Sterner@organic.lu.se, Bioorganisk kemi. Förkunskapskrav:

KOK012 Organisk kemi, allmän kurs. Prestationsbedömning:

Muntlig eller skriftlig tentamen. Övrigt: Kursen kan komma att

ställas in vid mindre än 5 anmälda.

Mål

Kursen presenterar moderna spektroskopiska metoder och

tekniker som kan användas för att strukturbestämma

lågmolekylära organiska ämnen. Dessutom presenteras

beräkningskemiska metoder för beräkning av molekylers

konformation och egenskaper. Målet är att den studerande

självständigt ska kunna utföra strukturbestämningar av rimligt

komplicerade organisk ämnen med tillgång till de tekniker som

presenteras.

Innehåll

Tyngdpunkten i den strukturanalytiska delen av kursen ligger på

viktiga spektroskopiska metoder som NMR-spektroskopi och

masspektrometri, men även utnyttjandet av t.ex. molekylmekaniska

beräkningar för att beskriva en molekyls tredimensionella utseende

kommer att behandlas. Undervisningen består dels av

föreläsningar, som behandlar den teoretiska bakgrunden för

strukturanalys och dels av praktiskt inriktade övningar. Det

problembaserade inslaget i undervisningen är stort och varje

student kommer att på egen hand få lösa ett antal

strukturer/beräkningar utifrån verkliga data som dels

tillhandahålls och dels tas fram av eleven själv.
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