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Faststallande

Kursplanen ar faststélld av Institutionen fér kemi och molekylarbiologi 2013-07-05 och
senast reviderad 2018-09-04. Den reviderade kursplanen géller fran och med 2018-09-04,
hostterminen 2018.

Utbildningsomrdde: Naturvetenskapligt 100 %
Ansvarig institution: Institutionen for kemi och molekylarbiologi

Inplacering

Kursen ar inplacerad pa nivan 90-120 hogskolepoidng for kandidatexamen. Den ridknas
som kurs pa avancerad niva for masterexamen och kan dven ldsas som fristaende kurs.
Kursen ersitter de tidigare kurserna KEMS551 och KENS550 och kan inte tillgodordknas
tillsammans med nagon av dem i samma examen.

Kursen kan inga i foljande program: 1) Organisk kemi och lakemedelskemi,
masterprogram (N2KEL), 2) Kemi och larande, masterprogram (N2KOL), 3)
Lakemedelskemi, kandidatprogram (N1LMK), 4) Kemi, masterprogram (N2KEM) och
5) Kemi, kandidatprogram (N1KEM)

Huvudomrdde Fordjupning

Kemi med inriktning mot AIN, Avancerad niva, har endast kurs/er
lakemedelskemi pa grundnivd som forkunskapskrav
Kemi AIN, Avancerad niva, har endast kurs/er

pé grundniva som forkunskapskrav

Foérkunskapskrav

For tilltrade till kursen kravs avslutade och godkidnda kurser inom det
naturvetenskapliga faltet om 90 hp (eller 120 hp inom farmaci/medicin). Genomgangen
kurs KEMO040, Fysikalisk kemi (15 hp), alternativt FYP203, Kvantfysik A (7,5 hp) eller
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motsvarande kunskaper, samt kunskaper motsvarande minst kurs MMGKI11,
Naturvetarmatematik Al (15 hp) rekommenderas.

Larandemal
Efter avslutad kurs forvantas studenten kunna:

Kunskap och forstdelse

* redovisa molekylmodelleringens grundlaggande idéer och dess betydelse for att 16sa
kemiska problem, beskriva tillimpningar av molekylmekaniken i olika félt av
kemin,

+ forklara idén bakom molekylmekaniken och uppbyggnaden av ett kraftfilt, nimna
de olika typer av kraftfilt och forklara inneborden och strukturen av termerna i ett
kraftfalt,

* nadmna nagra viktiga tillgingliga kraftfilt, deras egenskaper och
tillimpningsomréden,

* beskriva olika metoder att finna ett systems jamviktsgeometrier,

+ forklara principen bakom molekyldynamiken (MD) och Monte-Carlo (MC)-
metoden samt tillampningsomradena for dessa metoder.

Firdigheter och formdga

* bygga molekylmodeller med programpaketen Molecular Operating Environment
och Chimera,

* sdtta upp och genomfora energinimimiseringar,

* sdtta upp, genomfora och utvirdera enklare docknings-protokoll,

* sdtta upp MC- och MD-berdkningar pé ett lampligt sitt och analysera resultat fran
dessa berdkningar,

+ anvinda visualiseringsmetoder effektivt.

Viirderingsformdga och forhdllningsscitt
 uppskatta kvalitén och pélitligheten av berdkningsresultaten och virdera i1 vilka fall
molekylmekaniken ar tillracklig.

Innehall

Kursen beskriver molekylmodelleringen med fokus pa molekylmekaniken, som dr den
lampliga metoden for att studera stora system (tex proteiner eller DNA-molekyler)
under realistiska forhallanden (vattenlosning, dndlig temperatur). Foljande &mnen
kommer att behandlas:

1. Molekylmodelleringens syfte och problemstillningar. Jimviktsstrukturer,
potentialytor, fria energier
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2. Molekylmodelleringens standardverktyg: Molekylmekanik, kraftfalt, typer av
kraftfalt
3. Att hitta jimviktsstrukturer: Geometrioptimering
4. Simuleringar under reella villkor: Molekyldynamik (MD) och Monte-Carlo (MC)-
metoden
5. Konformationssokning
6. Visualisering och molekyldra egenskaper
7. Tillampningar av molekylmodellering: Simulering av stora molekyler, ligand-
receptor-dockning, farmakoformodellering
8. Trender 1 molekylmodelleringen: Polariserbara kraftfilt, kraftfilt for kemiska
reaktioner, QM/MM,.,...
Lektionerna ledsagas av datalaborationer dér viktiga moment av teorin demonstreras
och trdnas baserat pA moderna programpaket. Den avslutande delen av kursen
inkluderar ett kortare datorprojekt som studenten genomfor, sammanfattar i en rapport
samt presenterar for klassen.

Kursen indelas i1 tvd delmoment. Delmoment A (3,0 hp) omfattar teorin enligt ovan,
delmoment B (2,0 hp) omfattar laborationerna.

Delkurser

1. Teoridelen ( Theory part), 3 hp
Betygsskala: Vil godkdnd (VG), Godkénd (G) och Underkiand (U)

2. Datalaborationer ( Computer exercises), 2 hp
Betygsskala: Godkand (G) och Underkédnd (U)

Former for undervisning
Delkurs 1: Undervisning sker i form av foreldsningar samt ett projektarbete.

Delkurs 2: Undervisning sker 1 form av datalaborationer inkluderande redovisningar.

Undervisningssprdk. engelska och svenska
Kursen ges som huvudregel pa svenska men kan ges helt eller delvis pa engelska om
omstdndigheterna pakallar det.

Former fér bedémning
Delkurs 1: Kunskapskontroll sker genom utférande och redovisning av projektarbete.

Delkurs 2: Kunskapskontroll sker baserat pa aktivt deltagande 1 laborationerna och
redovisningarna.
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Om student som underkénts tva ganger pa samma examinerande moment 6nskar byte
av examinator infor nidsta examinationstillfille, ska sidan begiran inlimnas skriftligt
till kursansvarig institution och bifallas om det inte finns sdrskilda skél daremot (HF 6
kap § 22).

I det fall en kurs har upphort eller genomgétt storre forindringar ska studenten 1
normalfallet garanteras tillgdng till minst tre provtillfillen (inklusive ordinarie
provtillfille) under en tid av &tminstone ett ar med utgidngspunkt 1 kursens tidigare

uppldggning.

Betyg
Pa kursen ges nagot av betygen Vil godkdnd (VG), Godkédnd (G) och Underkéand (U).
Delkurs 1: Betyg VG, G eller U meddelas.

Delkurs 2: Betyg G eller U meddelas.

Slutbetyg: For betyg G pa hela kursen krivs betyg G pa delkurs 1 och G pa delkurs 2.
For betyg VG pa hela kursen kravs betyg VG pé delkurs 1 och G pa delkurs 2.

Angdende tillimpning av ECTS-skalan for betyg var god se Rektors beslut 2007-05-28,
dnr G 8 1976/07.

Kursvardering

Kursvardering gors i relation till kursens lirandemal och innehall och genomfors i slutet
av kursen genom en individuell skriftlig enkédt pa Goteborgs universitets larplattform.
Student som deltar i eller har avslutat en kurs ska ges mojlighet att anonymt framfora
erfarenheter av och synpunkter pa kursen i en kursviardering. En sammanstéllning av
kursvarderingen och kursansvarig larares reflektion ska tillgingliggoras for studenterna
inom rimlig tid efter kursslut.
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