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 אתר הקורס באינטרנט: מודל          
א. מטרות הקורס ותוצרי למידה (מטרות על / מטרות ספציפיות):
מטרת הקורס – להעניק ידע כללי על שיטות סימולציה מתקדמות עבור מידול של מערכות מולקולריות וחומרים. ההרצאות מתמקדות בתיאוריה העומדת מאחורי שיטות סימולציה בסיסיות ומתקדמות. יש גם חלק מעשי בהרצאה שבו לומדים כיצד מיישמים את התאוריה הלכה למעשה בעזרת פיתוח קודים בפייתון בסביבת OpenMM. 
תוצרי למידה – הכרת תאוריה של שיטות סימולציה בסיסות ומתקדמות. יכולות פיתוח קוד מחשב אשר מבצע סימולציות על מערכות מורכבות כגון חלבונים ומערכות במדע חומרים. 
ב. תוכן הקורס:
רציונל, נושאים: הקורס עוסק בשיטות מתקדמות בתחום סימולציות מחשב ומציג מגוון נושאים בחזית התחום. בקורס מוענקת לסטודנט היכולת ליישם את השיטות הנלמדות הלכה למעשה במחקר במגוון תחומים בכימיה, ביולוגיה ומדע חומרים.
מהלך השיעורים: ההרצאות מועברות באופן פרונטלי בעזרת מצגות. החלק המעשי מתבצע בעזרת מחבים אישיים של הסטודנטים בכיתה ובבית. הסטודנטים מגישים תרגילי בית ומבצעים פרויקט סופי על נושא מחקר עדכני בחזית המדע לפי בחירה. השיעורים מועברים באנגלית.
תכנית הוראה מפורטת לכל השיעורים: 
All classes will be divided into basic theory and practical implementation.
	מס' השיעור
	נושא השיעור
	קריאה נדרשת
	 הערות

	1
	Statistical thermodynamics
	
	

	2
	The OpenMM simulation environment
	
	

	3
	Classical Molecular Dynamics, simulated annealing 
	
	

	4
	Static force fields
	
	

	5
	Polarizable force fields
	
	

	6
	Periodic Boundary Conditions, Temperature and Pressure effects
	
	

	7
	Monte Carlo
	
	

	8
	Enhanced sampling methods - Introduction
	
	

	9
	Enhanced sampling methods – Potential of Mean Force, Umbrella sampling, and Weighted Histogram Analysis Method
	
	

	10
	Enhanced sampling methods – Free Energy perturbation
	
	

	11
	Enhanced sampling methods – Replica Exchange
	
	

	12
	Enhanced sampling methods – Metadynamics
	
	

	13
	QM/MM methods
	
	


ג. דרישות קדם: 
קורסים: מתמטיקה לכימאים א׳, ב׳, ג׳. כימיה פיסיקלית א', ב'. מבוא למכניקת הקוונטים א' (84325), מבוא לתכנות בשפת פייתון לכימיה (84291) או קורסים מקבילים. רצוי גם קורס עיבוד, ניתוח והצגת נתונים בכימיה (84642).
ד. חובות / דרישות / מטלות:
הסטודנטים מגישים תרגילי בית ומבצעים פרויקט סופי על נושא מחקר עדכני בחזית המדע לפי בחירה. יתכן בוחן בנושא ההרצאות.
נוכחות חובה בהרצאות.
ה. מרכיבי הציון הסופי:
תרגילי בית: 50%.

פרויקט סופי: 50%.

אם מתקיים בוחן, חובה לקבל ציון עובר לפחות כדי לעבור את הקורס.
ו. ביבליוגרפיה:
Molecular Modeling. Principles and Applications. Andrew R. Leach.

Computational Chemistry. Christopher J Cramer.

Introduction to Computational Chemistry. Frank Jensen.
Computer Simulations of Liquids. M. P. Allen, D. J. Tildesley.
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