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Qualifikationsziele

Die Studierenden sind in der Lage, moderne quantenchemische Pro-
gramme anzuwenden und beherrschen die Berechnung von
Grund- und Ubergangszustanden molekularer Systeme mittels DFT-
Rechnungen zur ,in silico“-Untersuchung von Reaktionen und ihrer Me-
chanismen. Zudem sind sie in der Lage, mit verschiedenen Softwarepa-
keten (unter LINUX) zu arbeiten.

Inhalte

Das Modul umfasst eine Einfihrung in Molecular Modeling-Techniken
und die praktische Durchftihrung von semiempirischen, ab initio- und
DFT-Rechnungen unter besonderer Berticksichtigung organischer/me-
tallorganischer Reaktionen. Basissatze, Elektronenkorrelation, Sto-
rungstheorie, Populationsanalysen und die Interpretation der Ergeb-
nisse mittels qualitativer MO-Theorie sind Inhalte des Moduls.

Lehr- und
Lernformen

Das Modul umfasst Vorlesung (2 SWS), Praktikum (4 SWS) und Selbst-
studium. Die Lehrsprache der Lehrveranstaltungen ist Deutsch.

Voraussetzungen
fur die Teilnahme

Es werden grundlegende Kenntnisse in den Bereichen organische, phy-
sikalische und theoretische Chemie auf Bachelorniveau vorausgesetzt.
Literatur zur Vorbereitung: F. Jensen; Introduction to Computational
Chemistry; Wiley-VCH.
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