Universitat Regensburg
Fakultdt Chemie und Pharmazie
http://www.chemie.uni-regensburg.de

CHE-BSc-M 11

1. Name des Moduls:

Struktur der Materie

2. Fachgebiet / Verantwortlich:

Chemie / Prof. Dr. Bernhard Dick

3. Inhalte des Moduls:

Grundlagen der Quantentheorie der Materie:
Schrodingergleichung, |6sbare Einteilchenprobleme (Kasten,
Oszillator, Rotator, H-Atom), Variationstheorem,
Huckelmethode; Einflhrung in die Symmetrie: Symmetrie-
elemente und Symmetrieoperationen, Gruppentheorie,
Irreduzible Darstellungen; Einfhrung in die optische
Molekul-spektroskopie: Rotations- und
Schwingungsspektroskopie (MW, IR, Raman), UV/Vis-
Spektroskopie, Elektronenzustande von
Koordinationsverbindungen; Einflihrung in die Theoretische
Chemie: Mehrelektronensysteme, Spinzustande, Hartree-
Fock Methode, Dichtefunktionaltheorie.

4. Qualifikationsziele des Moduls:

Studierende, die das Modul erfolgreich absolviert haben,
sind mit der Quantennatur der Materie und den daraus
folgenden Konsequenzen vertraut. Aus der Kenntnis der
Zusammenhange zwischen quantisierten Eigenschaften der
Materie und spektroskopischen Phanomenen kénnen sie fir
verschiedene Fragestellungen der Strukturbestimmung von
chemischen Verbindungen geeignete spektroskopische
Verfahren auswahlen und experimentelle Ergebnisse in
diesem Sinne analysieren. Des Weiteren haben sie die
fundamentalen Methoden der modernen
Elektronenstrukturtheorie (numerische Quantenchemie)
kennengelernt und verstanden.

5. Teilnahmevoraussetzungen:

a) empfohlene Kenntnisse:

Modul CHE-BSc-M 02 ,,Mathematik”
Modul CHE-BSc-M 03 ,,Physik”

b) verpflichtende Nachweise: keine
sofort vorzulegen O
nachzureichen bis |
6. Verwendbarkeit des Moduls: B.Sc. Chemie
7. Angebotsturnus des Moduls: Jahrlich, im SS
8. Dauer des Moduls: 2 Semester

9. Empfohlenes Fachsemester:

4. und 5. Fachsemester
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10. Gesamtarbeitsaufwand des
Moduls (Workload) / Anzahl
Leistungspunkte:

390 Stunden / 13 Leistungspunkte*
(150 h Prasenzzeit, 240 h Eigenstudium einschl.
Prufungsvorbereitung)

*Die LP fir das Modul werden erst nach Bestehen der Modulpriifung bzw. aller Modulteilprifungen vergeben.

11. Lehrveranstaltungen:

P/ Lehrform Themenbereich/Thema Prdsenzzeit in Studienleistungen
we/ SWS o, Std.
W *

1 P \Y% Quantenmechanik 3

2 |P Vv Spektroskopie 4

3 |P \Y Theoretische Chemie 3

Bemerkungen: Jede Modulteilprifung muss abgelegt werden, um bei einem zweimaligen Nichtbestehen
einer oder mehrerer Teilprifungen das Anrecht auf eine mundliche Modulabschlusspriufung (siehe unter
14.) zu erlangen. Die Wiederholungsfrist fir die mindliche Gesamtprifung richtet sich nach der letzten

erbrachten Teilprifung.

* P = Pflichtveranstaltung; WP = Wabhlpflichtveranstaltung, W = Wahlveranstaltung

12. Modulpriifung:

A/T* Art und Inhalt der Zulassungs- D Zeitpunkt Art der
. o auer Bewertung
Prifung voraussetzung
T |Klausur zu 2 Std. Am Ende der benotet
Quantenmechanik Vorlesungszeit des
SS
T | Gemeinsame Klausur zu 2 Std. Am Ende der benotet
Spektroskopie und Vorlesungszeit des
Theoretischer Chemie WS

Bemerkungen:

* A = Modulabschlusspriifung; T = Modulteilpriifung

** optional

Modulkatalog Bachelor Chemie

Stand: 20.01.2014




Universitat Regensburg
R Fakultdt Chemie und Pharmazie
http://www.chemie.uni-regensburg.de

13. Modulnote:

[ ] | Die Modulnote entspricht der Note der Modulabschlussprifung.

X | Die Modulnote setzt sich wie folgt zusammen:

Klausur zu Quantentheorie 1/3

Gemeinsame Klausur zu Spektroskopie / Theoretischer Chemie 2/3

] Das Modul wird nicht benotet.

14. Sonstiges:

Werden eine oder mehrere Modulteilprifungen bzw. die Modulabschlussprifung im ersten
Wiederholungsversuch nicht bestanden, so steht dem Kandidaten ein zweiter Wiederholungsversuch zu.
Die zweite Wiederholungsprufung wird grundsatzlich als mundliche Modulabschlussprifung (zu allen im
Modul enthaltenen Lehrveranstaltungen) vor einem Prifungsgremium aus mindestens zwei Prufern
abgehalten. Im Fall von einer oder mehreren zweimal nicht bestandenen Teilprifungen fliefst die Note der
mundlichen Modulabschlussprifung (2. Wiederholung) mit dem fir die jeweilige Teilpriifung vorgesehenen
Gewicht in die Modulnote ein.

Wird die mindliche Modulabschlussprifung nicht bestanden, so fuhrt dies gemals § 29 Abs. 4 Satz 1
Punkt 2 (PO des Bachelorstudiengangs Chemie vom 14.06.2010) zum endgultigen Nichtbestehen der
Bachelorprifung.
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