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Facultad de Ciencias Exactas y Naturales

Ciudad Autéonoma de Buenos Aires, 2 5 F EB 2019

VISTO

La nota a foja 1 presentada por la Direccion del Departamento de Fisica, mediante la cual
eleva la informacidn del curso de posgrado Simulaciones de Grano Grueso, Multiescala y el
Campo de Fuerzas SIRAH, para el afio 2019.

CONSIDERANDO
Lo actuado por la Comisioén de Doctorado,
Lo actuado por la Comision de Posgrado,
Lo actuado por este Cuerpo en la sesion realizada en el dia de la fecha,
En uso de las atribuciones que le confiere el Articulo 113° del Estatuto Universitario,

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD DE
CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
RESUELVE:

ARTICULO 1°: Autorizar el dictado del nuevo curso de posgrado Simulaciones de Grano
Grueso, Multiescala y el Campo de Fuerzas SIRAH, de 42 hs de duracion, que sera dictado por
los Dres. Sergio Pantano y Ménica Pickholz.

ARTICULO 2°: Aprobar el programa del curso de posgrado Simulaciones de Grano Grueso,
Multiescala y el Campo de Fuerzas SIRAH, obrante a fojas 4 (anverso y reverso) / 5 del
expediente de referencia para su dictado del 11 al 28 de marzo de 2019.

ARTICULO 3°: Aprobar un puntaje méximo de dos (2) puntos para la Carrera del Doctorado.

ARTICULO 4°: Disponer que de no mediar modificaciones en el programa, la carga horaria y el
arancel, el presente Curso de Posgrado tendra una vigencia de cinco (5) afios a partir de la fecha de
la presente Resolucion.

ARTICULO 5°: Comuniquese a todos los Departamentos Docentes, la Direcciéon de Estudiantes y
Graduados, la Biblioteca de la FCEyN y la Secretaria de Posgrado, con fotocopia del programa
incluido. Cumplido archivese.
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“Simulaciones de Grano Grueso, Multiescala y el Campo de Fuerzas SIRAH”

Sergio Pantano

Institut Pasteur de Montevideo, Uruguay

Propuesta de curso de posgrado: Carga horaria total: 42 hs.

Carga horaria de teoria: 18hs. (6 clases de 3hs cada una, Lunes y Miercoles de 14hs
a 17hs)

Carga horaria de practica: 24hs. (6 clases de 4hs cada una Martes y Jueves de 14 a
18hs)

Fecha propuesta: Del 11 al 28 de Marzo de 2019.

Programa propuesto para el curso:

El programa esta dividido en dos modulos (tedrico y practico). Se espera que los
estudiantes logren una comprension completa de los conceptos basicos y logren aplicarlos
a sistemas moleculares de su interés durante el modulo practico.

Si bien el programa esta pensado para biomoléculas, los conceptos podran ser aplicados a

sistemas moleculares en general, como por ejemplo polimeros.

Modulo Teérico:
- Introduccién a la estructura de las biomoléculas.
- Interacciones intermoleculares y campos de fuerza clasicos.

- Como se derivan los parametros?
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- El concepto de “grano grueso” (GG). Bottom Up vs Top Down

- Métodos de derivacion sistematica de parametros GG

- Métodos empiricos de derivacién parametros GG

- El campo de fuerzas SIRAH (proteinas, ADN, Solvente, Iones, Lipidos, Glycanos)
- Implementacion en paquetes de simulacion (Amber y Gromacs).

- Simulaciones Multiescala

- Ejemplos de aplicacion

Modulo Practico*:

- Introduccion al uso de visualizadores moleculares (VMD)

- Introduccién al uso de paquetes de simulacién por dindmica molecular (Amber y/ o
Gromacs)

- Como correr simulaciones con SIRAH

- Aplicaciones a sistemas ejemplo (proteinas)

- Anélisis de los resultados y el paquete SIRAHTools

- Aplicaciones a sistemas propuestos por los alumnos

Evaluacion:
Se hara sobre las simulaciones de sistemas propuestos por los alumnos que deberan

presentar un informe.
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* Todo el software utilizado es de libre acceso. Se requiere un conocimiento minimo de
Linux.
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