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FKF3410 Molekylar modellering
for materialdesign 7,5 hp

Molecular Modeling for Materials Design

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

Faststallande
Kursplan for FKF3410 galler fran och med VT19

Betygsskala

Utbildningsniva

Forskarniva

Sarskild behorighet

Grundkurs i termodynamik, statistisk mekanik eller motsvarande samt datorvana.

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.

Larandemal

Kursmal:

Allt eftersom de relevanta langdskalorna i framstillda material blir mindre och mindre,
blir processer pa den molekyldra och atomara nivan allt viktigare for dess slutliga egen-
skaper. Dessa processer kan i méanga fall forstds m.h.a. klassisk termodynamik och statistisk
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mekanik, men ir p.g.a. systemens komplexitet narmast omgjliga att 6verblicka utan hjalp av
effektiva datorsimuleringar.

En metod for att simulera skeenden pa denna skala ar klassisk molekyldynamik (MD), vilken
i takt med den snabba utvecklingen av bade hard- och mjukvara har fatt allt storre spridning
inom materialvetenskapen, med tillimpningar inom exempelvis fasta material, polymerer,
losningar och suspensioner, och kompositer.

Malet ar att studenterna efter avslutad kurs skall:

Ha grundlaggande kainnedom om de teoretiska grunderna till atomistiska simuleringar
av klassiska system

Sjalv kunna satta upp, kora och analysera molekyldynamiksimuleringar av enkla sys-
tem

Kunna anpassa simuleringarna till aktuell problemstillning genom att valja relevant
angreppssatt (m.a.p. kraftfalt, simuleringsparametrar, analysmetod, etc.)

Kunna relatera simuleringarna till experimentella metoder
Kunna visualisera och presentera resultaten i form av grafer och molekylgrafik
Forsta begransningarna for MD som metod

Malgrupp:

Forskarstuderande inom kemi med ett intresse av molekyldra mekanismer

Kursinnehall

Forelasningarna i kursen behandlar bl.a.:

« MD-metoden

« Kraftfalt

« Ensembler

« Massfordelningsfunktioner, korrelationsfunktioner, fluktuationer

+ Kolhydratmodeller (cellulosa, hemicellulosa, vattenmodeller, etc)

e Fri-energimetoder (loslighet, ligand-substrat-bindning, kemisk modifiering)
» Metoder for forbattrad sampling (Replica exchange, steered MD)
 Simulering av mekaniska egenskaper

« Avancerad analys (normalmodsanalys, kvantkorrektioner, simulerad vibrationsspek-
troskopi)

e Introduktion till HPC-miljoer (High Performance Computing)

Kursupplagg
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Huvuddelen av kursinnehéllet presenteras under 10 stycken 2-timmars forelasningar, vilka
ocksa innehéller praktiska moment. De centrala delarna exemplifieras under kursens gang
i tva stycken datorlaborationer. Kursen avslutas med en projektuppgift dar studenten skall
genomfora och analysera en storre simulering samt presentera resultatet i en skriven rap-

port. Denna uppgift planeras i samrad med lararen och bor anknyta till studentens eget
doktorandprojekt.

Kurslitteratur
Utdelat material

Examination

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.

Ovriga krav for slutbetyg

Minst 80% nirvaro pa forelasningarna, godkanda labbrapporter till datorlaborationerna
samt godkand projektuppgift.

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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