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Theoretical Chemistry and Computational Modeling, 120 ECTS

Utbildningsprogrammet dr inréttat den 14 februari 2005 av fakultetsnimnden for
medicin, naturvetenskap och teknik. Utbildningsplanen &r senast faststélld den 29
mars 2007 av fakultetsnimnden for naturvetenskap och teknik.

1 ALLMANT

Utbildningen omfattar 120 hogskolepoéng och leder till en naturvetenskaplig
magister- eller masterexamen med huvudomradet kemi. Programmet ges 1 samarbete
med ett fyrtiotal universitet i ett tiotal l&nder 1 Europa. Syftet med programmet &r att
ge fordjupade kunskaper inom teoretisk kemi och datormodellering, med ett
omfattande internationellt inslag. Utbildningen innefattar, utover kemi och fysik, dven
grundldggande matematiska kunskaper sdsom linjir algebra, analys och numeriska
metoder. Studierna leder till fordjupade kunskaper om metodik och tillimpningar
inom teoretisk och datorbaserad modellering av olika processer i kemi och fysik.
Exempel pa tillimpningsomriden dr nanoteknologi, lakemedelsdesign, biokemi,
materialforskning, atmosféarskemi, miljokemi, m.m. Utbildningen vénder sig till dem
som Onskar ga vidare till studier pé forskarniva inom huvudomradet kemi, samt for
dem som vill arbeta inom det starkt framvéxande omradet datorbaserad simulering och
modellering i industrin.

2 UTBILDNINGENS MAL

2.1 Mal for utbildning pa avancerad niva

Utbildning pa avancerad niva skall visentligen bygga pa de kunskaper som
studenterna far inom utbildning pd grundniva eller motsvarande kunskaper.



Utbildning pa avancerad niva skall innebéra fordjupning av kunskaper, fardigheter
och férmagor i forhallande till utbildning pa grundniva och skall, utdéver vad som
géller for utbildning pa grundniva,

— ytterligare utveckla studenternas forméga att sjdlvstindigt integrera och anvénda
kunskaper,

— utveckla studenternas formaga att hantera komplexa foreteelser, fragestdllningar
och situationer, och

— utveckla studenternas forutsattningar for yrkesverksamhet som stiller stora krav pa
sjalvstandighet eller for forsknings- och utvecklingsarbete.

(1 kap. 9 § hogskolelagen [HL])

2.2 Mal for Teoretisk kemi och datormodellering
Mal (utdver de allmédnna malen i 1 kap 9 § HL)

Kunskap och forstdelse

For masterexamen skall studenten

— visa kunskap och forstielse inom huvudomradet for utbildningen, inbegripet savil
brett kunnande inom omradet som visentligt fordjupade kunskaper inom vissa delar
av omradet samt fordjupad insikt i aktuellt forsknings- och utvecklingsarbete, och

— visa fordjupad metodkunskap inom huvudomrédet {6r utbildningen.

Fardighet och formdga

For masterexamen skall studenten

— visa formaga att kritiskt och systematiskt integrera kunskap och att analysera,
bedoma och hantera komplexa foreteelser, fragestillningar och situationer &ven med
begransad information,

— visa formaga att kritiskt, sjilvstindigt och kreativt identifiera och formulera
fragestéllningar, att planera och med adekvata metoder genomfora kvalificerade
uppgifter inom givna tidsramar och diarigenom bidra till kunskapsutvecklingen samt
att utvirdera detta arbete,

— visa formaga att i sdvil nationella som internationella sammanhang muntligt och
skriftligt klart redogdra for och diskutera sina slutsatser och den kunskap och de
argument som ligger till grund for dessa i dialog med olika grupper, och

— visa sadan fardighet som fordras for att delta 1 forsknings- och utvecklingsarbete
eller for att sjélvstandigt arbeta i annan kvalificerad verksambhet.

Virderingsformaga och forhallningssditt

For masterexamen skall studenten

— visa formaga att inom huvudomradet for utbildningen gora bedémningar med
hinsyn till relevanta vetenskapliga, samhélleliga och etiska aspekter samt visa
medvetenhet om etiska aspekter pa forsknings- och utvecklingsarbete,

— visa insikt om vetenskapens mdjligheter och begrinsningar, dess roll i samhéllet
och ménniskors ansvar for hur den anvinds, och

— visa formaga att identifiera sitt behov av ytterligare kunskap och att ta ansvar {for
sin kunskapsutveckling.

(bilaga 2, hogskoleforordningen [HF])



Utéver detta har Orebro universitet som mdl att den studerande efter avslutad
utbildning skall kunna:

— visa kunskaper och fardigheter inom teoretisk kemi, datormodellering och
nérliggande omraden.

3 UTBILDNINGEN

3.1 Utbildningens huvudsakliga uppliggning och innehall

Programmets fOrsta &r dr av nationell karaktdr och dgnas framfor allt till att uppné en
god grund 1 teoretisk kemi och datormodellering samt vissa avancerade aspekter inom
kemins olika omraden. De omraden som &r extra viktiga i detta avseende ar:
grundlaggande matematik, statistisk mekanik, molekyladr kvantmekanik,
programmering och numeriska metoder, gruppteori, grundliggande reaktionsdynamik
samt grundldggande spektroskopi.

Utbildningens andra ar har en internationell karaktir och studenten tilldgnar sig en
solid grund i avancerad teoretisk kemi och datormodellering samt tillaimpningar inom
de viktigaste omradena i modern kemi, materialvetenskap och biologi. Aret inleds
med kursen Avancerad teoretisk kemi och datamodellering, 21 hogskolepodng,
vilken bestar av en tre veckor gemensam internationell del, som arrangeras vid ndgot
av de deltagande universiteten i Europa, samt efterféljande problemldsning vid
hemuniversitetet. Andra delen av det avslutande aret &r fokuserat pd forskning och
projektarbete (sjdlvstandigt arbete), vilket genomfors vid ett av de dvriga deltagande
larosdtena.

3.2 Kurser som ingér i programmet

Flera olika kombinationer av kurser ar tinkbara inom ramen for programmets forsta
ar, beroende pa studenternas tidigare bakgrund. Nedan anges tva studiegangar, en for
studenter med en kandidatexamen 1 kemi, en annan for studenter med en
kandidatexamen i fysik/materialvetenskap. Mgjligheten finns att efter forsta aret ta ut
en magisterexamen med kemi som huvudomrade.

Ar I - Valbara kurser for studenter med en kandidatexamen i kemi

Kurser pa grundnivd:

Studenter som avser att avsluta utbildningen med en magisterexamen kan maximalt
vilja kurser om 15 hogskolepoédng pa grundniva. De studenter som avser att avsluta
utbildningen med en masterexamen kan maximalt vélja kurser om 30 hogskolepoidng
pa grundniva.

- Matematik A, Linjdr algebra L1, 7,5 hégskolepodng
Kursen ger grundliggande kunskaper och fardigheter om linjédra ekvationssystem,
matriser, determinanter samt vektorer i planet och rummet.

- Matematik A, Analys A1, 7,5 hégskolepoding
Kursen ger grundliggande kunskaper och fardigheter i differentialkalkyl i en
variabel.

- Matematik A, Analys A2, 7,5 hogskolepodng



Kursen ger grundldggande kunskaper och fardigheter inom omradena
intergralkalkyl i en variabel och ordindra differentialekvationer.

- Matematik B, Numeriska metoder, 7,5 hogskolepodng

Kursen ger kunskaper om olika numeriska metoder for 16sning av matematiska
problem som ofta upptrader i naturvetenskap och teknik. Vidare ges trining i
anvidndande av matematisk programvara och i utveckling av storre
berdkningsprogram. Kursen ges vid Mélardalens hogskola.

- Matematik B, Matematisk statistik, 7,5 hégskolepodng
Kursen ger kunskaper om sannolikhetslira och statistisk teori.

- Fysik A, Termodynamik och statistisk fysik, 7,5 hogskolepodng

Kursen behandlar termodynamiska system, tillstdndsekvationer, reversibla och
icke-reversibla processer, termodynamikens lagar, virme och arbete,
viarmekapacitet och fasdvergangar.

- Fysik B, Kvantmekanik, 7,5 hogskolepodng

Kursen behandlar vagfunktioner och sannolikhetstdthet samt
Schrédingerekvationen. Vidare beskrivs sambandet mellan métbara storheter och
operatorer. Teorin tillimpas pé tvdatomiga molekylers rotations- och
vibrationsrorelse samt viteliknande atomer.

- Fysik C, Fasta tillstandets fysik, 7,5 hogskolepodng
Kurser behandlar kristallstruktur, vairmekapacitet, elektrisk konduktivitet och
viarmeledning, bandteori och halvledare.

Kurser pd avancerad niva:

Studenter som avser att avsluta utbildningen med en magisterexamen maste minst
lasa kurser om 45 hogskolepodng pa avancerad niva varav ett sjdlvstandigt arbete om
15 hogskolepodng.

- Kemi, avancerad nivd, Teoretisk kemi breddning, 30 hégskolepodng

Kursen utgor en plattform om 30 hogskolepoing for olika verktygskurser inom
omradena kemi, fysik och matematik. Kursen innehaller delkurser inom t.ex.
linjar algebra, analys A1l och A2, matematisk statistik, termodynamik och
statistisk fysik, kvantmekanik, fasta tillstandets fysik, allmadn kemi, fysikalisk
kemi och biokemi.

- Kemi, avancerad nivd, Biokemisk modellering, 15 hogskolepodng

Kursen behandlar teorier bakom anvdndning och beskrivning av sdvil molekylér
struktur och véxelverkan som spektroskopiska observationer. Dartill baseras
kursen pé datormodellering av egenskaper och processer i biokemiska system,
sasom enzymkatalys, diffusionsprocesser samt modellering av lakemedels
egenskaper och reaktioner. Obligatorisk kurs for studenter som avser att avsluta
utbildningen med en masterexamen.

- Kemi, avancerad nivd, Molekyldr fotokemi, 7,5 hégskolepoding

Kursen ger forstaelse for materians egenskaper samt hur denna véixelverkar med
stralning for olika kemiska reaktioner. Fokus ligger pé isolerade sma molekyler
och en teoretisk-mekanistisk beskrivning av spektroskopiska dvergingar, de regler



som styr vilka reaktioner som ér tilldtna eller forbjudna, och innefattar savél
omlagringar som additions- och sonderdelningsreaktioner. Kursen dr av vikt bl.a.
for att forstd mekanismer for studier av fotokemiska ldkemedel och
skadeprocesser som uppkommer av UV-stralning.

- Kemi, avancerad nivd, Introduktion till PERL, 7,5 hégskolepodng

Kursen ger forstéelse for hur programmeringsspraket PERL ar uppbyggt, och hur
det anvénds for att skriva kortare program samt for att extrahera relevant
information ur stora méngder data, t.ex. resultatfiler fran teoretisk-kemiska
berdkningar. Kursen bestér i huvudsak av sjdlvstudier med regelbundna
diskussionsméten, samt dvningsuppgifter.

- Kemi, avancerad nivd, Sjdlvstindigt arbete, 15 hogskolepodng

Kursen ger fordjupade kunskaper inom kemi med utgangspunkt fran en relevant
problemformulering i samverkan med en utsedd handledare. Genom det
sjdlvstdandiga arbetet uppnds kunskaper och fardigheter inom informationssdkning,
resultatbearbetning och vetenskaplig rapportering. Kursen &r obligatorisk for de
studenter som viljer att avsluta utbildningen med en magisterexamen.

Ar 1 - Valbara kurser for studenter med en kandidatexamen i fysik eller
materialvetenskap

Kurser pd grundniva:

Studenter som avser att avsluta utbildningen med en magisterexamen kan maximalt
vilja kurser om 15 hogskolepodng pa grundniva. De studenter som avser att avsluta
utbildningen med en masterexamen kan maximalt vélja kurser om 30 hogskolepoédng
pa grundniva.

- Kemi A, 30 hogskolepoding
Kursen ger, savil i teori som 1 praktik, relevanta kemiska kunskaper och
fardigheter inom allmén kemi, organisk kemi samt biokemi.

- Kemi B, Allmdn kemi 11, 7,5 hogskolepodng

Kursen ger kunskaper och fardigheter kring bl.a. atomspektra och atomers
elektronkonfiguration, atom- och molekylorbitaler, kemisk bindning samt
intermolekyléra krafter.

- Kemi B, Fysikalisk kemi, 7,5 hogskolepodng
Kursen ger kunskaper och fardigheter kring bl.a. olika tillstdnd, termodynamik,
kinetik, kvantteori samt spektroskopi.

Kurser pd avancerad niva dr de samma som for studenter med en kandidatexamen i
kemi.

Ar 2 — gemensamma kurser for samtliga studenter

Kemi, avancerad nivd, Avancerad teoretisk kemi och datormodellering, 21
hogskolepodng.

Kursen dr internationell och innehaller momenten avancerad elektronisk strukturlira,
molekyldr och kemisk dynamik, avancerad berékningsmetodik, datormodellering och
simulering samt kondenserade materiens teori. Kursens inleds i ’intensivform’ under



tre veckor med undervisning och foreldsningar hela dagar vid ett av de deltagande
larosdtena. Denna del ldses gemensamt med studenter vid 6vriga deltagande
larosdten. De efterfoljande cirka tio veckorna innehaller problemldsning och
datorlaborationer vid hemuniversitetet. Kursen ges pa engelska.

Kemi, avancerad niva, Tillimpad modellering, 3 hogskolepodng.
Kursen dr exempelbaserad och ger djuplodande kunskaper och fardigheter inom
avancerad tillimpad datormodellering. Kursen ges pd engelska.

Kemi, avancerad nivd, Sjdlvstindigt arbete, 36 hogskolepodng.

Kursen ger avancerade kunskaper inom kemi med utgdngspunkt fran en relevant
problemformulering i samverkan med en utsedd handledare. Genom det
sjalvstandiga arbetet uppnas kunskaper och fardigheter inom informationssokning,
forsoksuppldgg och tidsplanering, resultatbearbetning och vetenskaplig rapportering.
Studenten véljer sjalv och utfor minst 24 hogskolepoédng vid ett av de deltagande
universiteten. Arbetet avslutas med muntlig och skriftlig redovisning pa engelska vid
hemuniversitetet.

3.3 Studieformer

Undervisningen bedrivs huvudsakligen 1 form av foreldsningar, laborationer,
lektioner och sjdlvstudier. Dartill forekommer dven grupp- och projektarbeten.
Studierna dr utformade for att stimulera det kritiska reflekterandet, formagan att soka
och virdera information, formagan att sjalvstandigt folja kunskapsutvecklingen samt
formégan att kommunicera muntligt och skriftligt. For ndrmare information om
studieformer, se respektive kursplan.

4 INTERNATIONELLT STUDENTUTBYTE

Programmet &r ett europeiskt samarbete mellan ett fyrtiotal universitet. Den
internationella kursen Kemi, avancerad niva, Avancerad teoretisk kemi och
datormodellering, arrangeras pa olika platser i Europa. Projektarbetet omfattande
drygt en termins studier, genomfors vid ndgot av de andra deltagande universiteten.

5 BETYG OCH EXAMINATION

Om inte annat dr foreskrivet 1 kursplanen skall, enligt 6 kap. 18 §
hogskoleforordningen (HF), betyg sittas pa en genomgéngen kurs. Betyget skall
bestdmmas av en av hogskolan sarskilt utsedd ldrare (examinator).

Som betyg skall, enligt 6 kap. 19 § HF, anvédndas ndgot av uttrycken underkind,
godkind eller vdl godkénd, om inte hdgskolan foreskriver annat betygssystem.

Rektor har beslutat att alla institutioner som har utbytesstudenter studerande vid sin
institution skall rapportera betyg savél enligt den svenska betygsskalan som ECTS-
betygsskala (Rektors beslut nr 26/2002, Dnr 42-2002).

I de fall rektor medgivit avsteg fran den tregradiga betygskalan framgar detta av
respektive kursplan.



Obligatoriska moment férekommer bland annat i form av laborationer och évningar 1
de individuella kurserna. For ndrmare reglering av eventuell obligatoriska moment
hanvisas till respektive kursplan.

For ytterligare information, se lokala riktlinjer for examination.

For de kurser som annat ldroséte har kursansvar for ges betyg enligt nationella och
lokala regler vid respektive ldrosite.

6 EXAMEN
Utbildningen ger mdjlighet till f6ljande examina:

Naturvetenskaplig magisterexamen (Degree of Master [One Year] of Science)
En naturvetenskaplig magisterexamen uppnas efter att studenten, utdver examen pa
grundniva, fullgjort kursfordringar om 60 hogskolepoing, varav
- minst 45 hogskolepoidng pé avancerad niva, varav
- minst 30 hogskolepodng med fordjupning inom ett naturvetenskapligt
huvudomrade,
- ett sjdlvstindigt arbete (examensarbete) om minst 15 hogskolepodng inom
ramen for huvudomradet,
- minst 15 hogskolepodng inom annat naturvetenskapligt huvudomrade/andra
naturvetenskapliga huvudomréaden, om inte tidigare erhallen examen innehaller detta.

Naturvetenskaplig masterexamen (Degree of Master [Two Year] of Science)
En naturvetenskaplig masterexamen uppnés efter att studenten, utover examen pa
grundniva, fullgjort kursfordringar om 120 hogskolepodng, varav
- minst 90 hogskolepodng pd avancerad niva, varav
- minst 60 hogskolepodng med fordjupning inom ett naturvetenskapligt
huvudomrade,
- ett sjdlvstindigt arbete (examensarbete) om minst 30 hdgskolepoing inom
ramen for huvudomradet,
- minst 30 hogskolepodng inom annat naturvetenskapligt huvudomréde/andra
naturvetenskapliga huvudomraden, om inte tidigare erhdllen examen innehaller detta.

Mil, se punkt 2.2.

For ytterligare information, se lokala riktlinjer for examina.

7 BEHORIGHETSVILLKOR

7.1 Behorighetsvillkor vid antagning till programmet

For att vara behorig till programmet krévs att den s6kande har avlagt examen om
minst 180 hdgskolepodng varav minst 90 hogskolepodng i kemi (inklusive
materialvetenskap) eller fysik, eller motsvarande utlindska examen.

For ytterligare information, se Antagningsordningen.



7.2 Behorighetsvillkor vid antagning till kurser inom programmet

For att bli antagen till kurser inom programmet krivs att den studerande har den
sarskilda behorighet som foreskrivs. For att fa paborja kursen Kemi, avancerad niva,
Avancerad teoretisk kemi och datormodellering, 21 hogskolepodng, krivs betyget
godkint pé kursen Kemi, avancerad niva, Biokemisk modellering, 15 hogskolepoéng,
eller motsvarande kurs. Den sérskilda behorigheten framgér av respektive kursplan.

8 URVAL OCH PLATSGARANTI

8.1 Urval till programmet

I forsta hand antas s6kande med avlagd examen sista ansokningsdag.
Meritvirderingen gors efter betyg pa kurserna i examen. I andra hand antas behoriga
sOkande efter antalet hogskolepoing.

8.2 Platsgaranti inom programmet

Utover programmets kurser, har studerande inom ramen for valfria kurser
platsgaranti till universitetets samtliga kurser (dock hogst 30 hogskolepodng per
termin) dér den studerande uppfyller kraven for den sérskilda behdrigheten. Kurser
kan undantas fran platsgarantin, se Antagningsordningen.

9 TILLGODORAKNANDE AV TIDIGARE UTBILDNING

Beslut om tillgodordknande for erhdllande av betyg pé kurs fattas av examinator {for
den aktuella kursen (6 kap. 18 § HF).

Beslut om tillgodordknande av kurs i generell examen, om bedomningen sker i
samband med begidran om examensbevis och kan betraktas som rutinméssig, fattas av
chefen for Utbildnings- och forskningsavdelningen (se Rektors delegationer i
utbildningsfragor).

Beslut om tillgodordknande i 6vriga fall fattas av respektive institutionsstyrelse (se
Rektors delegationer i utbildningsfragor).

For ytterligare information, se lokala riktlinjer for tillgodordknanden.

For de kurser som annat ldrosdte har kursansvar for sker tillgodordknande enligt
nationella och lokala regler vid respektive lirosite.

10 OVRIGT

For respektive student utses en lokal handledare, som tillsammans med
studievigledare och programmets koordinator bistar studenten vid val av
kompletterande kurser. Den lokale handledaren och programmets koordinator bistar
dven studenten med kontakter med andra deltagande universitet vid val av
projektarbeten.

Kursen Avancerad teoretisk kemi och datormodellering samt det sjdlvstindiga arbetet
genomfors pa engelska.



IKRAFTTRADANDE- OCH OVERGANGSBESTAMMELSER (6 KAP. 17 §
HF)

Denna utbildningsplan géller fran och med hdstterminen 2007.

De som paborjade utbildningen hdstterminen 2006 har rétt att slutféra utbildningen i
enlighet med den utbildningsplan som faststilldes februari 2005 till och med
varterminen 2009.
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