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RESUMEN

El objetivo de este curso es proporcionar alos estudiantes |os conocimientos basi cos de técnicas de
aprendizaje automatico y métodos QSAR (Quantitative Structure-Activity Relationship) aplicados a
sistemas moleculares de pequefio y gran tamario, tales como reactivos simples o biomoléculas.

El Machine Learning (ML) permite alos equipos solucionar problemas aprendiendo de los datos. En los
ultimos afios el ML se ha aplicado, cada vez mas, a una amplia variedad de desafios quimicos, desde la
mejora de la quimica computacional hasta el disefio de medicamentosy materiales e incluso la
planificacion de sintesis. Esta curso nace con el propésito de introducir esta realidad de rgpido
crecimiento.
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CONOCIMIENTOS PREVIOS

Relacién 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

COMPETENCIAS

2245 - M.ErasmMund en Quimica Teéricay Modelizacion Computacional

Que los/las estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucién de
problemas en entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o
multidisciplinares) relacionados con su area de estudio.

Que los/las estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando
de un modo que habra de ser en gran medida autodirigido o autbnomo

Los estudiantes deben ser capaces de fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance
tecnoldgico y cientifico dentro de una sociedad basada en el conocimiento y en el respeto a: a) los
derechos fundamentales y de igualdad de oportunidades entre hombres y mujeres, b) los principios
de igualdad de oportunidades y accesibilidad universal de las personas con discapacidad y c) los
valores propios de una cultura de paz y de valores democraticos.

Los estudiantes manejan las técnicas mas usuales de programacion en fisica y en quimica y esta
familiarizado con las herramientas de célculo esenciales en estas areas.

El estudiante esta familiarizado con las técnicas computacionales que, basadas en la mecanica y
dindmica molecular, son la base del disefio de moléculas de interés en campos tales como
farmacologia, petroquimica, etc.

Los estudiantes desarrollan un pensamiento y razonamiento critico y saben comunicarlos de manera
igualitaria y no sexista tanto en forma oral como escrita, en su lengua propia y en una lengua
extranjera.

El/la estudiante es organizado en el trabajo demostrando que sabe gestionar el tiempo y los recursos
de que dispone.

El/la estudiante es capaz de discernir entre los diferentes métodos existentes y como seleccionar el
mas adecuado para cada problema.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE
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DESCRIPCION DE CONTENIDOS
1.

1. Introduccién al Cloud Computing.

2. Virtualizacion y arquitecturas contenedoras.

3. Servicios de gestién del Big Data y despliegues automaticos.

4. Clasificacion binaria de proteinas mediante enfoque del Machine learning.
5. Modelado multiescala de procesos bioquimicos.

6. Dinamica Molecular de alto rendimiento: teoria y aplicaciones.

7. Introduccion al Deep learning y al Tensorflow.

8. Dindmica molecular multiescala de biomoléculas.

9. Posibilidades del Machine learning.

10. Métodos QSAR aplicados a biomoléculas.

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial

Précticas en aula informatica 20,00 100

Clases de teoria 20,00 100

Tutorias regladas 5,00 100
TOTAL 45,00

METODOLOGIA DOCENTE

EVALUACION

Convocatoriaordinaria
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Lanotafina delaasignatura se basara en: 20% examen final de laasignaturay un 80% correspondiente a
la entrega de un informe de gjercicios propuestos por €l profesor.

Convocatoria extraordinaria

Laevaluacion se basara en la entrega de un informe con |0s € ercicios propuestos.
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