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	tb_denominazione_mod_eng: 
	tb_obiettivi_ita: OBIETTIVI FORMATIVI:
Il corso si propone di fornire una preparazione avanzata nelle tecniche computazionali utilizzate per lo studio di Biomolecole.

CONOSCENZA E CAPACITÀ DI COMPRENSIONE: 
Lo studente deve conoscere le principali tecniche computazionali ed essere in grado di scegliere quale utilizzare per ogni specifico sistema oggetto di indagine.

CAPACITÀ DI APPLICARE CONOSCENZA E COMPRENSIONE:
Lo studente deve essere in grado di identificare le variabili importanti e di elaborare un modello del problema biofisico oggetto dello studio.

AUTONOMIA DI GIUDIZIO: 
Lo studente deve essere in grado di effettuare autonomamente simulazioni numeriche e analisi dati di simulazioni numeriche con le differenti tecniche apprese nel corso e di comprendere quale sia la migliore tecnica da utilizzare per il problema che deve affrontare.

ABILITÀ COMUNICATIVE:
Lo studente deve essere in grado di collaborare con i suoi colleghi al fine di ottenere la risoluzione di un problema e di spiegare i risultati ottenuti.

CAPACITÀ DI APPRENDIMENTO:
Lo studente deve essere in grado di utilizzare le conoscenze apprese nel corso per studiare argomenti correlati a quelli oggetto del corso ed ampliare autonomamente le sue conoscenze.


	tb_obiettivi_eng: LEARNING OUTCOMES:
The course aims at providing advanced preparation in the computational techniques used for the study of Biomolecules.

KNOWLEDGE AND UNDERSTANDING: 
The student should know the main computational techniques and be able to choose which one to use for each specific system being investigated.

APPLYING KNOWLEDGE AND UNDERSTANDING:
The student should be able to identify the important variables and develop a model of the biophysical problem under study.

MAKING JUDGEMENTS: 
The student should be able to carry out numerical simulations and data analysis of numerical simulations with the different techniques learned in the course and to understand which is the best technique to use for the problem he/she has to face.

COMMUNICATION SKILLS:
The student should be able to collaborate with her/his colleagues in order to solve a problem. The student should be able explain the results obtained.

LEARNING SKILLS:
The student should be able to use the knowledge learned in the course to study topics related to those covered by the course and to expand her/his knowledge independently.


	tb_prerequisiti_ita: Fisica classica, nozioni basilari di meccanica quantistica ed analisi matematica.
	tb_prerequisiti_eng: Classical physics, basic notions of quantum mechanics and mathematical analysis.
	tb_programma_ita: 1) La nozione di ensemble: ensemble micro-canonico canonico e gran-canonico. Teorema di Liouville. Equivalenza tra ensembles. Il teorema di equipartizione dell'energia. Potenziali termodinamici. 

2) Introduzione al modelling di biomolecole. Force-fields empirici. Sviluppo in multipoli. Polarizzazione. Forze di van der Waals. Modelli di acqua. Somme di Ewald. Reaction Field.

3) Algoritmi di minimizzazione

4) Dinamica molecolare classica. Equazioni di Hamilton e loro discretizzazione. Algoritmi di integrazione (Leap Frog, Velocity Verlet e Multiple Time Step).

5) Vincoli. Termostati e barostati (isogaussiano, Berendsen, Andersen, Lagrangiana estesa)

6) Grandezze misurabili nelle simulazioni. Funzioni di correlazione. Coefficiente di diffusione. Leggi di Fick, Green-Kubo. 

7) Equazione di Langevin.

8) Metodo Monte Carlo e bilancio dettagliato. MC in NVT e NPT.

9) Ensemble generalizzati: MUCA, REMC e REMD.

10) Calcolo dell’energia libera. Teorema di Jarzynski e Umbrella sampling.

11) Dinamica molecolare ab-initio (Ehrenfest, Born-Oppenheimer e Car Parrinello)

12) Docking molecolare
	tb_programma_eng: 1) Ensembles: micro-canonical, canonical e grand-canonical. Liouville theorem. Ensembles equivalence. Equipartition theorem. Thermodynamical potentials. 

2) Biomolecules modeling. Empirical force-fields empirici. Multipole expansion. Polarization. van der Waals forces. Water models. Ewald sums. Reaction Field.

3) Minimization algorithms.

4) Classical Molecular Dynamics. Hamilton equations and their discretisation. Integration algorithms: Leap Frog, Velocity Verlet. Multiple Time Step.

5) Constraints. Thermostats and barostats.

6) Observables. Correlation functions. Diffusion coefficient. Fick Laws. Green-Kubo equation.

7) Langevin equation.

8) Monte Carlo method and detailed balance. MC in NVT and NPT.

9) Generalized ensembles: MUCA, REMC e REMD.

10) Free energy calculation. Jarzynski theorem and Umbrella sampling.

11) Ab-inition molecular dynamics: Ehrenfest, Born-Oppenheimer and Car-Parrinello.

12) Molecular docking.
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	cb_prova_lab: Off
	tb_mod_verifica_ita: La prova di esame sarà valutata secondo i seguenti criteri:
Non idoneo: importanti carenze e/o inaccuratezza nella conoscenza e comprensione degli argomenti; limitate capacità di analisi e sintesi, frequenti generalizzazioni.
18-20: conoscenza e comprensione degli argomenti appena sufficiente con possibili imperfezioni; capacità di analisi, sintesi e autonomia di giudizio sufficienti.
21-23: Conoscenza e comprensione degli argomenti routinaria; Capacità di analisi e sintesi corrette con argomentazione logica coerente.
24-26: Discreta conoscenza e comprensione degli argomenti; buone capacità di analisi e sintesi con argomentazioni espresse in modo rigoroso.
27-29: Conoscenza e comprensione degli argomenti completa; notevoli capacità di analisi, sintesi. Buona autonomia di giudizio.
30-30L: Ottimo livello di conoscenza e comprensione degli argomenti. Notevoli capacità di analisi e di sintesi e di autonomia di giudizio. Argomentazioni espresse in modo originale.

	tb_mod_verifica_eng: The examination will be evaluated according to the following criteria:
Ineligible: imajor deficencies and/or  inaccuracy in knowledge and understanding of topics; limited analytical and synthesis skills, frequent generalizations.
18-20: knowledge and understanding of topics only sufficient with possible imperfections; analytical skills, synthesis and judgment autonomy just sufficient.
21-23: knowledge and understanding of topics at a basic level; Correct analysis and synthesis skills with consistent logical reasoning.
24-26: Fair knowledge and understanding of the topics; good analytical and synthesis skills with rigorous arguments.
27-29: Ccomplete knowledge and understanding of the topics; remarkable ability of analysis, synthesis. Good autonomy of judgment.
30-30L: Excellent level of knowledge and understanding of topics. Remarkable ability of analysis and synthesis and autonomy of judgment. Arguments expressed in an original way

	tb_testi_ita: K. Huang, Statistical mechanics. John Wiley & Sons. 1987.
A.R. Leach, Molecular Modelling. Principles and Applications. 2nd Edition. Pearson Prentice Hall
D. Frenkel & B. Smit, Understanding Molecular Simulations. Academic Press. 2002.
M.P. Allen & D. J. Tildesley, Computer Simulations of Liquids, Oxford University Press. 2017.
	tb_testi_eng: K. Huang, Statistical mechanics. John Wiley & Sons. 1987.
A.R. Leach, Molecular Modelling. Principles and Applications. 2nd Edition. Pearson Prentice Hall
D. Frenkel & B. Smit, Understanding Molecular Simulations. Academic Press. 2002.
M.P. Allen & D. J. Tildesley, Computer Simulations of Liquids, Oxford University Press. 2017.
	tb_biblio_ita: K. Huang, Statistical mechanics. John Wiley & Sons. 1987.
A.R. Leach, Molecular Modelling. Principles and Applications. 2nd Edition. Pearson Prentice Hall
D. Frenkel & B. Smit, Understanding Molecular Simulations. Academic Press. 2002.
M.P. Allen & D. J. Tildesley, Computer Simulations of Liquids, Oxford University Press. 2017.
	tb_biblio_eng: K. Huang, Statistical mechanics. John Wiley & Sons. 1987.
A.R. Leach, Molecular Modelling. Principles and Applications. 2nd Edition. Pearson Prentice Hall
D. Frenkel & B. Smit, Understanding Molecular Simulations. Academic Press. 2002.
M.P. Allen & D. J. Tildesley, Computer Simulations of Liquids, Oxford University Press. 2017.
	cb_mod_presenza: Yes
	cb_mod_distanza: Off
	tb_mod_svolgimento_ita: Lezioni frontali ed esercizi
	tb_mod_svolgimento_eng: Lectures and exercises
	rb_mod_frequenza: 1
	tb_mod_frequenza_ita: E' caldamente consigliata la frequenza del corso e lo svolgimento di eventuali esercizi assegnati
	tb_mod_frequenza_eng: Attendance at the course and any assigned exercises are strongly recommended.


