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FBB3570 Flerskalig modellering
| kemi och biologi 10,0 hp

Multiscale Modelling in Chemistry and Biology

Faststallande

Betygsskala
G

Utbildningsniva

Forskarniva

Sarskild behorighet

Doktorander med grundldggande kunskaper inom molekylar modellering, sarskilt kvantke-
mi.

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.

Larandemal

Att tillhandahélla kunskaper om fundamentala begrepp, principer och metoder inom mul-
tiskals-modellering. Att lara sig att praktiskt utfora multiskals-berakningar for att studera
stora molekyldra system.

Malgrupp: Doktorander
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Kursinnehall

Kursinnehall:

1. Introduktion till multiskals-modellering

2. Oversikt av elektronstruktur-metoder

3. Modellering av intermolekylar vaxelverkan
4. Metoder for atomistisk modellering

5. Mesoskopiska simuleringsmetoder

6. Dataovningar

Projekt

Kursupplagg

« Forelasningar: 8 veckor a 4 tim/vecka = 32 tim
« Projekt: 2-3 veckor a 4 tim/vecka = 8-12 tim

« Projekt-presentationer och diskussioner

» 4 st datorévningar

« 2 st sma projekt

« 1 st stort projekt

Kurslitteratur

Andrew R. Leach,“Molecular Modeling, Principles and Applications”, 2nd edition
(ISBN-13: 978-0582382107)

Lektionsanteckningar och stodpapper distribueras efter varje lektion.

Examination

Examinator beslutar, baserat pa rekommendation fran KTH:s handlaggare 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.
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Ovriga krav for slutbetyg

80 % narvaro pa lektioner. Genomforande av alla 6vningar och projekt och presentation av
resultaten.

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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