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Molecular Modelling

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

Faststallande
Kursplan for FSI3400 galler frdn och med VTo9

Betygsskala

Utbildningsniva

Forskarniva

Sarskild behorighet

Differentialekvationer, fouriertransformer, termodynamik, elektrostatik, elementar kvant-
mekanik och grundlaggande kemi.

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.

Larandemal

Doktoranden ska efter genomgéangen kurs kunna:

» forklara atoméra viaxelverkningar fran kvantkemi, och anvinda kvantkemiska datorpro-
gram.
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« behiarska molekylmekaniska kraftfilt, parametrisering, och deras begransningar. Man
skall vidare kunna genomfora energiminimeringar och molekyldynamiska simuleringar
for enkla system.

« kritiskt jamfora metoder och nivaer av modellering for tillampningar pa vatten och
proteiner.

« overgripande forsta bioinformatik, kemoinformatik, strukturforutsiagelse och protein-
veckning.

« redogora for avancerade modelleringsmetoder som fri-energi och berdkning av 16snings-
eller bindingsenergier for sma molekyler, dockning, och tillimpningar inom modern
lakemedelsdesign.

Kursinnehall

Kvantkemi: System med en eller flera elektroner. Ab initio-metoder, Hartree-Fock ekva-
tionerna, gaussiska basfunktioner. Orbitaler. Berdkning av partialladdningar och anvanding
av praktiska program.

Molekylara kraftfilt: Bindingar, vinklar, torsionsvinklar. Elektrostatik och van der
Waals-krafter, parametrisering fran experiment eller kvantkemiska berdkningar. Effektiva
par-potentialer, vatebindningar. Berakning av molekylara egenskaper och begransningar,
exempel pa kraftfilt.

Energilandskap: minimering, algoritmer, normalmodsanalys, 6vergangstillstind och
reaktionsvagar.

Simuleringsmetoder: Molekyldynamik, ekvilibrering, jamvikt, termodynamiska egen-
skaper fran simuleringar, stokastisk dynamik, energikonservering. Monte Carlo-metoder
och konformationsanalys.

Bioinformatik: Sekvensanalys, proteinstruktur, homologimodellering, forutsagelse av
tredimensionell struktur fran sekvens. Kemoinformatik, kombinatoriska databaser.

Avancerade tillimpningar: Beriakning av fri-energi-skillnader i simuleringar, 16s-
ningsenergi, kemiska reaktioner, dockning av molekyler, modern lakemedelsdesign med
simuleringar och kvantkemi.

Kurslitteratur

Leach, A. R. Molecular modelling - principles and applications, 2nd ed., ISBN
0-582-38210-6

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.
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Ovriga krav for slutbetyg

Laborationer och skriftlig tentamen.

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
losningen.
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