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Relaciéon con otras asignaturas de la misma titulacion

No se han especificado restricciones de matricula con otras asignaturas del plan de estudios.

Otros tipos de requisitos

No hay requisitos previos.

COMPETENCIAS

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

Esta es |a segunda asignatura del Méster dedicada a métodos de la Quimica Tedricay Computacional. En
este caso el acento se pone en los métodos para €l estudio de sistemas moleculares de gran tamafio y con
un gran numero de conformaciones accesibles. Por ello la asignatura se centra en tres grandes objetivos:

» Cadlculo de laenergia para sistemas de gran tamarfio: Campos de fuerza, métodos de continuo y
métodos QM/MM

» Exploracién del espacio configuracional: Métodos de dindmica molecular cldsicay cuantica

 Obtencidn de propiedades dinamicas através de simulaciones de dinamica molecular

M as especificamente, se plantean una serie de objetivos particulares en forma de preguntas:

» ¢COmo podemos describir sistemas moleculares muy grandes, tales como proteinas o acidos
nucleicos?

» ¢Como describir sistemas moleculares muy grandes cuando se necesita una descripcion cuantica de
parte de é?

» ¢COmo describir interacciones intermoleculares en sistemas grandes?

» :Como describir moléculas en disolucion?

» ¢Cudlesson las ventgjas y desventajas de |los model os de continuo?

» ¢Cbmo obtener propiedades promedio y de equilibrio en sistemas con muchas configuraciones
accesibles?

» ¢Cbmo se pueden calcular propiedades dependientes del tiempo?

DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Unidad 1. Interacciones intermoleculares:

Introduccién. Interacciones de largo alcance. Interacciones repulsivas. Interaccion total, modelos y
limitaciones
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2. Unidad 2. Campos de fuerza

Introduccién. Términos energéticos. Ejemplos. Validacion

3. Unidad 3. Métodos de simulacion

Introduccién. Descripcién del sistema. Dindmica Molecular. Cuestiones practicas

4. Unidad 4. Geometria molecular y energia

Superficies de energia potencial (PES). Exploracidon y caracterizacion de puntos estacionarios.
Propiedades moleculares. Espacio conformacional de moléculas bioldgicas.

5. Unidad 5. Modelos de solvatacion aplicados en Mecanica Cuantica

Modelos discretos; Modelos continuos; Modelos mixtos discreto-continuos o semicontinuos; Modelos
hibridos QM/MM; Aplicaciones

6. Unidad 6. Técnicas de simulacién por ordenador basadas en métodos estadisticos.

Introduccion; Andlisis de Modos Normales;  Calculo de propiedades termodindmicas y estructurales;
Energia libre de Gibbs y Helmholtz; Energia libre y funciones de particion; Energia libre y promedios;
The Particle Insertion; Free Energy Perturbation; Thermodynamic Integration; Slow Growth; Potential of
Mean Force; Problemas y limitaciones

7. Unidad 7. Métodos de simulaciéon avanzados

Introduccién. Dinamica Molecular Ab Initio. Dinamica Molecular Carr-Parrinello

8. Unidad 8. Métodos avanzados para el calculo de energia libre

Métodos basados en caminos fisicos: nudged elastic band, dimer method, string method, growing string
method, transition path sampling, Parallel Tempering, Replica Exchange MD. Métodos basados en el
History-dependent biasing potential: Metadynamics (MTD) y Paradynamics (PD).

9. Préacticas

Practica 1. Obtencion de parametros para un campo de fuerza mediante calculo cuanticos
Practica 2. Simulacién de Dinamica Molecular de disoluciones acuosas

Practica 3. Simulacién de Dindmica Molecular d euna proteina

Practica 4: Reactividad: calculo de un perfil de reaccién en fase gas
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Pracica 5: Reactividad: calculo de un perfil de reaccién en disolucion.

Practica 6. Calculo de efectos cinéticos isotopicos

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial

Clases de teoria 20,00 100

Seminarios 15,00 100

Elaboracion de trabajos individuales 30,00 0

Estudio y trabajo autbnomo 40,00 0

Preparacion de clases practicas y de problemas 20,00 0
TOTAL| 125,00

METODOLOGIA DOCENTE

Leccién Magistral: El profesor expondralos contenidos del curso en sesiones presenciales de dos horas
basandose en los material es docentes publicados en la plataforma Moodle.

Docencia en red. Se utilizara las distintas herramientas que ofrece la plataforma moodle
(http://Iwww.uam.es/moodl€). Publicacion de contenidos de la asignatura, herramientas de trabajo en
grupo: foros de discusion y wiki, correo electronico

Tutorias. El profesor redlizara tutorias individuales o con grupos reducidos sobre cuestiones puntual es
gue los estudiantes puedan plantear.

Seminariosonline. Con posterioridad a las clases expositivas, serealizaran seminarios online para
discutir los resultados obtenidos en |os trabajos propuestos, |as dudas sobre |as metodol ogias empl eadas,
y supervisar la preparacion de los informes elaborados por |os estudiantes.

EVALUACION

Convocatoriaordinaria

L os conocimientos adquiridos por el estudiante seran evaluados alo largo de todo €l curso, intentando
gue €l estudiante avance de formaregular y constante en la asimilacion de los contenidos de la asignatura.
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Lanotafinal delaasignatura se basara en los gjercicios, trabajos y discusion de los mismos que seira
realizando durante el curso. Los gercicios se basardn en los contenidos de |as clases précticas del curso.

Convocatoria extraordinaria

Serealizara un examen final Unico que sera de caracter tedrico y que abarcara los contenidos de toda la
asignatura. La puntuacion en la convocatoria extraordinaria se realizara en base a los siguientes
porcentgjes:

- 70% € examen find,

- 30 % laredizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de gercicios relacionados con
laasignatura.

REFERENCIAS

Basicas
- - M. P. Allen, D. J. Tildesley

Computer Simulation of Liquids
Oxford University Press, New York 1989

- A.R. Leach
Molecular Modelling
Longman, London, 1996

- D. Frenkel & B. Smit
Understanding Molecular Simulation
Academic Press, San Diego, 1996

- A. Stone

The Theory of Intermolecular Forces
Oxford University Press, 2013
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