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FSI13450 Avancerad molekyldy-
namik 7,5 hp

Advanced Molecular Dynamics

Faststallande
Kursplan for FSI3450 galler fran och med HT11

Betygsskala
G

Utbildningsniva

Forskarniva

Sarskild behorighet

 Grundlaggande kunskaper i statistisk mekanik / termodynamik
(Kursen innehaller en kort introduktion till molekylar dynamik och kraftfalt)

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.

Larandemal

Efter avslutad kurs ska studenten kunna:

» skapa simuleringar av vitskor, polymerer och proteiner
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« analysera strukturella och dynamiska egenskaper
» bedoma kvaliteten pa “sampling” och vara medveten om metoder for att forbattra denna
« skapa berakningar av fri energi

« applicera systematisk “coarse-graining”

Kursinnehall

Kursen behandlar metodik i avancerad molekyldynamik (MD) for klassiska simuleringar
av vatskor, polymerer och proteiner. MD-simuleringar ger atomistiskt detaljerad informa-
tion om strukturella och dynamiska kvantiteter, men ofta till en hog berdakningskostnad.
Eftersom simuleringarna kraver att vibrationer av atomer aterskapas sa ar tidsstegen i
simuleringarna av storleksordningen femtosekunder, medan tidsskalor av intresse ofta ar
av storleksordningen mikrosekunder.

Detta har tre viktiga konsekvenser. Effektiv mjukvara och hardvara behovs, till exempel
“stream computing” pd GPU:er. Du maste alltid noga kontrollera konvergensen av egen-
skaper av intresse. Och om konvergens inte kan nas, kan du behova anvianda metoder
for att forbattra insamlandet av data (sampling), till exempel fri energi-berdakningar och
“coarse-graining”.

Dessa amnen kommer att behandlas i forelasningar, litteraturstudier och datorlabbar.

Kurslitteratur

« D. Frenkel & B. Smit, Understanding Molecular Simulation
» H.J.C. Berendsen, Simulating the Physical World
« Utvalda artiklar

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.

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

Ovriga krav for slutbetyg

« Datorlabbar med Gromacs simuleringspaketet

« Presentation av projekt som kan anpassas till de sirskilda intressen hos studenterna

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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