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Innehall

Kursen behandlar termodynamiska storheter som entalpi, entropi och Gibbs energi. Vidare behandlas reaktionskinetik och
molekyliar modellering, till exempel molekylmekanikmodellering, molekyldynamikmodellering och Monte Carlo-metoder.
Dessutom léggs stor vikt vid termokemisk modellering av processer relaterade till resursatervinning, t.ex. forbranning.

Mal
Studenten ska efter genomgéangen kurs kunna:

1 Kunskap och forstdelse

1.1 redogoéra for grunderna i termodynamik och kemisk jamvikt,

1.2 redogora for grunderna i molekyldr dynamik och Monte Carlo metoder,

1.3 redogora for grunderna inom makroskopisk modellering under jédmviktstillstand,

2 Fardighet och formdga

2.1 med sékerhet hantera teori och berdkningar inom termodynamik och kemisk jamvikt,
2.2 med sdkerhet hantera teori och berdkningar inom reaktionskinetik,

2.3 genomfora ett datormodelleringsprojekt pa molekylar eller makroskopisk niva,

3 Virderingsformaga och forhdllningssdtt
3.1 forsté styrkor och begransningar av datormodellering som ett verktyg i industrin.

Undervisningsformer
Undervisningen bestar av foreldsningar med 6vningstillféllen, datorlaborationer och projektarbete.

Undervisningen bedrivs pa engelska.

Examinationsformer
Kursen examineras genom foljande examinationsmoment:

Tentamen - (Samtliga mal)

Larandemal:

Hogskolepoing: 4

Betygsskala: Sjugradig betygsskala (A-F)



Projektarbete - (Mal 2.3)

Léarandemal:

Hogskolepoing: 3

Betygsskala: Underkénd eller Godkand

Seminarium - (Mal 2.1, 3.1)

Larandemal:

Hogskolepoang: 0,5

Betygsskala: Underkédnd eller Godkénd

Examinationsmomentet Tentamen bestaimmer kursens slutbetyg vilket utfardas forst ndr samtliga moment ar godkénda.

Studentens réttigheter och skyldigheter vid examination dr enligt riktlinjer och regelverk vid Hogskolan i Boras.

Kurslitteratur och 6vriga laromedel
Rekommenderad litteratur:

Andrew R. Leach Molecular Modelling: Principles and Applications, 2nd. ed., Harlow: Prentice Hall, 2001.

Hans Lukas, Suzana G. Fries, Bo Sundman, Computational Thermodynamics: The Calphad method, Cambridge: Cambridge
University Press, 2007.

Utdelat material

Studentinflytande och utvardering

Akademichef och kursansvarig larare ansvarar for att studenternas synpunkter pa kursen systematiskt och regelbundet
inhdmtas. Resultaten av utvéirderingarna aterfors till studenterna och ska ligga till grund for kursens framtida utformning.

Ovrigt
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