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2245 - M.ErasmMund en Quimica Teorica i 4 - Optatives de segon Optativa

Modelizacié Computacional

Coordinaci6
Nom Departament
TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO 315 - Quimica Fisica

RESUM

CONEIXEMENTS PREVIS

Relacié amb altres assignatures de la mateixa titulacié

No heu especificat les restriccions de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.

Altres tipus de requisits
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COMPETENCIES

2245 - M.ErasmMund en Quimica Teorica i Modelizacié Computacional

Que els estudiants sapiguen aplicar els coneixements adquirits i la seua capacitat de resoluci6 de
problemes en entorns nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris)
relacionats amb la seua area d?estudi.

Que els estudiants posseisquen les habilitats d?aprenentatge que els permeten continuar estudiant
d?una forma que haura de ser en gran manera autodirigida 0 autobnoma.

Els estudiants han de ser capacos de fomentar, en contextos academics i professionals, I'avang
tecnologic i cientific dins d'una societat basada en el coneixement i en el respecte a: a) els drets
fonamentals i d'igualtat d'oportunitats entre homens i dones, b) els principis d'igualtat d'oportunitats i
accessibilitat universal de les persones amb discapacitat i c) els valors propis d'una cultura de pau i
de valors democratics.

Els estudiants manegen les técnigues més usuals de programacié en fisica i en quimica i esta
familiaritzat amb les ferramentes de calcul essencials en estes arees.

L'estudiant esta familiaritzat amb les técniques computacionals que, basades en la mecanica i
dinamica molecular, sén la base del disseny de molécules d'interés en camps com ara farmacologia,
petroquimica, etc.

Els estudiants desenvolupen un pensament i raonament critic i saben comunicar-los de manera
igualitaria i no sexista tant en forma oral com escrita, en la seua llengua propia i en una llengua
estrangera.

El/la estudiant és organitzat en el treball demostrant que sap gestionar el temps i els recursos de qué
disposa.

El/la estudiant és capag de discernir entre els diferents metodes existents i com seleccionar el més
adequat per a cada problema.

RESULTATS DE L'APRENENTATGE

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS
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VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial

Practiques en aula informatica 20,00 100

Classes de teoria 20,00 100

Tutories reglades 5,00 100
TOTAL 45,00

METODOLOGIA DOCENT

AVALUACIO

REFERENCIES

Basiques

- Combined Quantum Mechanics/Molecular Mechanics (QM/MM) Methods in Computational
Enzymology M.W. van der Kamp and A. J. Mulholland Biochemistry 2013.

QM/MM Methods for Biomolecular Systems H. M. Senn and W. Thiel (2009), QM/MM Methods for
Biomolecular Systems. Angewandte Chemie Int. Ed. 2009.

A Hybrid Potential Reaction Path and Free Energy Study of the Chorismate Mutase Reaction S. Marti,

J. A., V. Moliner, E. Silla, I. Tufién, J. Bertran, and M. J. Field Journal of the American Chemical
Society 2001.

ADDENDA COVID-19

Aguesta addenda només s'activara si la situacio sanitaria ho requereix i previ acord del Consell
de Govern
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