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21-M-C7.1 Advanced Theoretical Chemistry A

Faculty

Fakultdt fUr Chemie

Person responsible for module

Herr Prof. Dr. Uwe Manthe

Regular cycle (beginning)

Every winter semester

Credit points

10 Credit points

Competencies

Das Modul behandelt die theoretischen Grundlagen der Beschreibung atomarer und molekularer Systeme. Vorhandene
Grundkenntnisse der Theoretischen Chemie werden vertieft und erweitert. Dies soll die Studierenden befdhigen,
Fragenstellungen der Forschung im Bereich der Theoretischen Chemie zu verstehen. Die in diesem Modul erworbenen
Kenntnisse bilden die Grundlage fir mégliche eigene Forschungsarbeiten in diesem Bereich.

Neben der Vertiefung der Kenntnisse in Theoretischer Chemie schult die Veranstaltungen wichtige allgemeine
Fahigkeiten, die durch die Auseinandersetzung mit theoretischen Fragestellungen erworben werden in vertiefter Form.
Dies sind insbesondere die Abstraktion konkreter Problemstellungen und die Anwendung abstrakter Konzepte auf
konkrete Fragestellungen. Die vertiefte Schulung theoretisch-analytischer FGhigkeiten vermittelt eine, fir die spétere
berufliche Tatigkeit zentrale, allgemeine Qualifikation.

Content of teaching

Die Veranstaltung "Reaktionsdynamik und Spektroskopie" behandelt die Dynamik chemischer Systeme. Themen sind u.
a. Translations-, Rotations- und Schwingungszusténde realer Molekile, Licht-Molekil-Wechselwirkung und
Spektroskopie, die mikroskopische Beschreibung chemischer Reaktionen sowie nichtadiabatische elektronische
Ubergdnge. Anhand dieser Themen wird einerseits der Bezug der Theorie zu konkreten Experimenten hervor gearbeitet,
andererseits werden weiterfihrende theoretische Konzepte und Begriffe, z.B. Dichtematrizen und
Korrelationsfunktionen, eingefiihrt. Die Lehrveranstaltungen dieses Moduls sind Vorlesung und Ubungen. In den
Ubungen werden die Studierenden in kleinen Arbeitsgruppen individuell betreut. Fir den Lernerfolg ist das enge
Ineinandergreifen von Vorlesung und Ubungen von zentraler Bedeutung. Die Vorlesung vermittelt die theoretischen
Grundlagen und stellt die Arbeitstechniken vor. Von entscheidender Bedeutung ist allerdings, dass Studierende diese
Kenntnisse nicht nur passiv aufnehmen, sondern auch aktiv auf Problemstellungen anwenden kénnen. Diese Kompetenz
bei der Behandlung theoretischer Fragestellungen wird an Hand konkreter Ubungsaufgaben in den Ubungsgruppen
geschult. Zudem erleichtert die konkrete Anwendung der erlernten Techniken und Begriffe das Verstédndnis des
abstrakteren Vorlesungsstoffs.

In den begleitetenden Ubungen "Spezielle Fragen der Theoretischen Chemie A" werden weiterfilhrende Fragestellungen
behandelt, die den Bezug des behandelten Stoffes zu aktuellen Forschungsprojekten in verschiedenen Bereichen
aufzeigen und entsprechende konkrete Fragen der Teilnehmer beantworten.
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Recommended previous knowledge

Voraussetzung fir die Teilnahme sind Kenntnisse, die dem Modul 21-M34 "Theoretische Chemie - Vertiefung" im Bachelor-
Studiengang Chemie der Universitdt Bielefeld entsprechen.

Necessary requirements

Explanation regarding the elements of the module

Module structure: 1 bPr '

Courses
Regular | Workload
Title Type cycle (5 LP?
Fortgeschrittene Theoretische Chemie A: Reaktionsdynamik und Spektroskopie lecture | WiSe 210 h 7
with 60+ |[Pr]
exercises 150)
Spezielle Fragen zur Fortgeschrittenen Theoretischen Chemie A exercise | WiSe [ 30h (15 | 1
+15)
Examinations
Allocated examiner Type Weighting| Workload| LP?
Teaching staff of the course Fortgeschrittene Theoretische Chemie A: mindliche 1 60h 2
Reaktionsdynamik und Spektroskopie (lecture with exercises) Prifung

30 - 45 Minuten
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Legend

SoSe
WiSe
SL
Pr
bPr

uPr

The module structure displays the required number of study requirements and examinations.
LP is the short form for credit points.

The figures in this column are the specialist semesters in which it is recommended to start the module.
Depending on the individual study schedule, entirely different courses of study are possible and advisable.

Explanations on mandatory option: "Obligation” means: This module is mandatory for the course of the studies;
"Optional obligation" means: This module belongs to a number of modules available for selection under certain
circumstances. This is more precisely regulated by the "Subject-related regulations” (see navigation).

Workload (contact time + self-study)
Summer semester

Winter semester

study requirement

Examination

Number of examinations with grades

Number of examinations without grades



	Module Guide 21-M-C7.1 Advanced Theoretical Chemistry A
	21-M-C7.1 Advanced Theoretical Chemistry A
	Faculty
	Person responsible for module
	Regular cycle (beginning)
	Credit points
	Competencies
	Content of teaching
	Recommended previous knowledge
	Necessary requirements
	Explanation regarding the elements of the module
	Courses
	Examinations
	Legend


