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FCB3204 Molekylar modellering
7,5 hp

Molecular Modeling

Faststallande

Betygsskala

P,F

Utbildningsniva

Forskarniva

Sarskild behorighet

Behorig till studier pa forskarniva

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.

Larandemal

Efter fullfoljande av kursen forviantas studenten

» visa fordjupad kunskap och analytisk formaga inom molekylar modellering motsvarande
utbildningsnivan for kursen, samt forméaga att kritiskt granska andras arbeten inom om-
radet [LAB1,PRO1]
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« visa god formaga att forklara och analysera komplexa begrepp inom molekylar mod-
ellering utifran relevant forskningslitteratur, samt pa ett pedagogiskt satt kommunicera
kunskapen skriftligt och muntligt [PRO1]

« kunna reflektera 6ver och beskriva hur vetenskapliga fragestallningar inom omradets
forskning kan bidra till hallbar samhallsutveckling [PRO1]

Kursinnehall

Kursens teoriavsnitt avhandlar ett antal aspekter inom molekylar modellering:

 Grundlaggande kvantkemi: Molekylorbitalteori, semiempiriska metoder

« Grundlaggande tathetsfunktionalsteori (DFT)

» Molekylmekanik och molekyldynamik

« Monte Carlo metoder

 Energiminimering och potentialenergiytor

* QM/MM metoder

« Solvatisering och omgivningseffekter

« Teoretiska metoder inom lakemedelskemi: dockning, proteinstruktur prediktion, QSAR
« Simulering av kemiska reaktioner i losningar

» Modellering av enzymatisk katalys

Examination
« PRO1 - Projekt, 6,0 hp, betygsskala: P, F
« LAB1 - Laborationer, 1,5 hp, betygsskala: P, 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 far medge annan examinationsform vid omexamination av enstaka studenter.
Nar kurs inte langre ges har student mojlighet att examineras under ytterligare tva lasar.

Betygskriterier specificeras i kurs-PM.

Ovriga krav for slutbetyg

For slutbetyg kravs 9o % narvaro pa forelasningar, skriftlig kritisk reflektion for utval-

da vetenskapliga artiklar inom amnet, godkand skriftlig projektrapport och genomford
muntlig projektpresentation (PRO1); samt niarvaro pa datorlaborationer och godkéanda lab-
orationsrapporter (LAB1).

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

» Vid examination ska varje student arligt redovisa hjalp som erhallits och killor som
anvants.

« Vid muntlig examination ska varje student kunna redogora for hela uppgiften och hela
l6sningen.
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