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Advanced Molecular Dynamics

Faststallande
Kursplan for FSK3523 galler fran och med HT18

Betygsskala
P, F

Utbildningsniva

Forskarniva

Sarskild behorighet

Antagen som doktorand

Undervisningssprak

Undervisningssprak anges i kurstillfallesinformationen i kurs- och programkatalogen.

Larandemal

Efter avslutad kurs ska studenten kunna:

» satta upp simuleringar av vatskor, polymerer och proteiner

« analysera strukturella och dynamiska egenskaper
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« bedoma kvaliteten pa provtagningen och vara medveten om metoder for att forbattra
provtagningen

« stalla upp frienergiberaknnigar

« tillampa systematisk "coarse-graining"

Kursinnehall

Kursen behandlar metoder inom avancerad molekylar dynamik (MD) for klassiska simu-
leringar av vitskor, polymerer och proteiner. MD-simuleringar ger atomistisk information
om strukturella och dynamiska storheter, men ofta till en hog berakningskostnad. Eftersom
atomvibrationer maste tas med ar tidsstegen ofta i femtosekundomradet, medan den in-
tressanta tidsskalan for manga molekyldynamiska processer ofta ligger i mikrosekund eller
sekundomradet. Detta har tre huvudsakliga konsekvenser. Effektiv mjukvara och hardvara
kravs, med anviandning av exempelvis "stream computing” (pa exempelvis GPU). Man maste
alltid kontrollera att berakningarna konvergerat. Och om konvergens inte kan nas, kan man
behova anvanda metoder for att forbattra provtagningen, sdsom frienergiberakningar och
"coarse-graining". Dessa amnen kommer att behandlas i forelasningar, litteraturlasning och

datorlaboratorier.

Kursupplagg

Forstudie om molekylar dynamik, om sa kravs.
En vecka foreldasningar och datorévningar.
Individuellt projekt, om mgjligt baserat pa ditt eget amne.

Kurslitteratur
D. Frenkel & B. Smit, Understanding Molecular Simulation

H.J.C. Berendsen, Simulating the Physical World

Selected articles

Utrustning
Tillgdng till en barbar dator

Examination
» PRO1 - Projektuppgift, 5,0 hp, betygsskala: P, F

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

Etiskt forhallningssatt

« 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
I6sningen.
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