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Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.

Larandemal

Datorsimuleringar ar idag ett viktigt redskap for studiet av kemiska processer i sa vitt
skilda system som isolerade molekyler, vatskor, polymerer, fasta tillstandet, samt biologiska
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makromoleyler, som proteiner och DNA. Den enorma utvecklingen pa datorhardvarusidan
innebar att molekylar modellering som falt utvecklas mycket snabbt.

Malet med denna kurs dr att ge en 6verblick 6ver de metoder och tekniker som anvands inom
modern molekylar modellering. Grundlaggande teori kommer att behandlas och tillamp-
ningar inom kemi, biokemi och ldkemedelskemi kommer att beroras.

Kursinnehall

Kursen bestar av bade forelasningar och praktiska datorévningar. Foljande &mnen kommer
att behandlas:

 Grundlaggande kvantkemi. Molekylorbitalerteori, semiempiriska metoder

 Grundlaggande tathetsfunktionalsteori (DFT)

» Molekylmekanik och molekyldynamik

» Monte Carlo metoder

» Energiminimering och potentialytor

« QM/MM metoder

« Solvatisering och omgivningseffekter

« Teoretiska metoder inom lakemedelskemi: dockning, proteinstruktur prediktion, QSAR

« Simulering av kemiska reaktioner i l6sningar

« Modellering av enzymatisk katalys

« Studiebesok pa ett lakemedelsforetag

Kurslitteratur

Andrew R. Leach: Molecular Modelling, Principles and Applications, 2ed, samt utdelat
material.

Examination
« TEN1 - Skriftlig tentamen, 6,0 hp, betygsskala: A, B, C, D, E, FX, F
« LAB1 - Laborationer, 1,5 hp, betygsskala: A, B, C, D, E, FX, F

Examinator beslutar, baserat pa rekommendation fran KTH:s handliaggare av stod till stu-
denter med funktionsnedsattning, om eventuell anpassad examination for studenter med
dokumenterad, varaktig funktionsnedsattning.

Examinator fir medge annan examinationsform vid omexamination av enstaka studenter.

Nar kurs inte langre ges har student mojlighet att examineras under ytterligare tva lasar.

Ovriga krav for slutbetyg
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Hemtentamen (TEN1, 6,0 hp, betygsskala A — F) och godkéand laborationskurs (LAB1, 1,5 hp,
betygsskala A - F).

Etiskt forhallningssatt

« Vid grupparbete har alla i gruppen ansvar for gruppens arbete.

« Vid examination ska varje student arligt redovisa hjalp som erhallits och kallor som
anvants.

« Vid muntlig examination ska varje student kunna redogora for hela uppgiften och hela
I6sningen.
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