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Behorighetskrav
Grundlaggande behorighet till kurser pa forskarutbildningsniva har den som har

« avlagt en examen pé avancerad niva,

o fullgjort kursfordringar om minst 240 hégskolepoéng (hp), varav minst 60
hp pa avancerad niv3,

¢ eller pa nagot annat satt férvarvat motsvarande kunskaper.

Sarskild information

Kursen riktar sig till alla studenter som ar direkt involverade i atomistiska
simuleringar, men ocks4 till studenter inom materialvetenskap, datavetenskap
eller till och med visualisering som (kanske genom samarbeten) ar intresserade av
ML/ALI tillampat pa atomistiska simuleringar. Férkunskapskraven for kursen ar
endast grundldggande kunskaper i matematik och Python. Darfor ar den en
perfekt introduktion for studenter som vill starta egna projekt eller battre forsta
hur de kan stirka sina samarbeten.

Kursinnehall

Kursen kommer att ge en introduktion till grunderna och tillimpningarna av
maskininlarning inom atomistiska simuleringar, med sarskilt fokus pa
maskininlarningsbaserade interatomaéra potentialer (MLIP). Den behandlar de
vanligaste deskriptorerna, de underliggande matematiska formuleringarna for de
mest relevanta modellerna och arkitekturerna, samt introducerar nyligen
utvecklade strategier for generering av traningsdata och modelltraning.

Kursen avslutas med en 6versikt 6ver moderna fortranade grundmodeller for
MLIP, inklusive bade “out-of-the-box”-anvindning och systemspecifika metoder
for transfer learning/finjustering. Vi kommer sarskilt att fokusera pd MACE-
arkitekturen i tva laborationer dar studenterna fér lara sig hur man genererar
data, effektivt valjer traningsdata samt tranar och tillampar maskininldarda
interatomara potentialer.

Undervisnings- och arbetsformer

Cirka 6 foreldsningar och 2 laborationer.
Forelasningarna kommer att omfatta:

¢ Grunder och historik for deskriptorer for atomistiska system

¢ Generering av triningsdata och databaser; grundmodellerModerna MLIP-
arkitekturer och deras relationer: BP, GAP, ACE, MACE, Nequip m.fl.

o Oversikt: fortrinade MLIP:er, koordinatfria modeller, generativa modeller,
arbetsfloden och begransningar

Laborationer:

(1) Generering och urval av traningsdata, traning av potentialer samt utvardering
av fel

(2) Molekyldynamik och mekaniska egenskaper med MLIP:er
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Examination

Deltagande i laborationer samt laborationsrapport

Betygsskala
Tvéagradig skala

Kurslitteratur

En lista med rekommenderad litteratur kommer att tillhandahallas av
kursansvarig fore kursstart

Ovrig information

Planering och genomférande av kursen skall utgé fran kursplanens formuleringar.
Kursvirdering samt analys och forslag som ror generell utveckling och forbattring
av kursen aterkopplas till Forsknings- och forskarutbildningsndmnden av
kursansvarig larare.

Larare:

Foreldsare: Florian Trybel & Johan Klarbring

Laborationsansvarig: Abhijith S. Parackal
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