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VISTO

La nota presentada por la Direccion del Departamento de Quimica Biologica, mediante
la cual elevalainformacion del curso de posgrado I ntroduccién al Entorno OpenM M
para Realizar Simulaciones de Dinamica Molecular para el afio 2026,

CONSIDERANDO

lo actuado por la Comision de Doctorado,

lo actuado por la Comision de Presupuesto y Administracion,

lo actuado por este cuerpo en Sesion del dia 13 de abril de 2026,

en uso de las atribuciones que le confiere el Articulo 113° del Estatuto Universitario,

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD

DE CIENCIASEXACTASY NATURALES



RESUELVE

ARTICULO 1° Aprobar el nuevo curso de posgrado Introduccion al Entorno
OpenMM para Realizar Simulaciones de Dinamica Molecular de 48 horas y 8
semanas de duracion, que sera dictado por los Dres. Marcelo A. Marti y Ernesto A.
Roman.

ARTICULO 2°: Aprobar € programa del curso de posgrado I ntroduccion al Entorno
OpenMM para Realizar Simulaciones de Dinamica Molecular que como anexo
forma parte de la presente Resolucion, para su dictado en el primer cuatrimestre de
2026.

ARTICULO 3°: Aprobar un puntgje méaximo de dos (2) puntos para la Carrera de
Doctorado.

ARTICULO 4°: Establecer un arancel de CATEGORIA ALTA, estableciendo que
dicho arancel estard sujeto a los descuentos y exenciones estipulados mediante la
Resolucién CD N.° 1072/19. Disponer gque los fondos recaudados ingresen en la cuenta
presupuestaria habilitada paratal fin, y sean utilizados de acuerdo a la Resolucion 072/0.

ARTICULO 5°: Disponer que, de no mediar modificaciones en e programa, la carga
horariay el arancel, el presente Curso de Posgrado tendréa una vigencia de cinco (5) afios
apartir de lafecha de la presente Resolucion.

ARTICULO 6° Comuniquese a todos los Departamentos Docentes, a la Direccion de
Estudiantes y Graduados, a la Direccion de Movimiento de Fondos, a la Direccion de
Presupuesto y Contabilidad, a la Biblioteca de la FCEyN y a la Secretaria de Posgrado
con copia del programaincluida. Cumplido, pase a QBIOLOGICA#FCEN y resérvese.



ANEXO

Introduccion al Entorno OpenMM para Realizar Simulaciones de Dinamica
M olecular

PROGRAMA

Objetivo:

El presente curso tiene como objetivo introducir a los participantes en e uso de
OpenMM como herramienta moderna y flexible para la simulacion de sistemas
biomoleculares. A lo largo de las clases, los estudiantes adquiriran los conocimientos
necesarios para preparar, gjecutar y analizar ssmulaciones de dinamica molecular con
diferente grado de detalle. Desde descripciones a nivel atbmico como con campos de
fuerza simplificados, asi como para implementar campos de fuerza personalizados y
explorar técnicas avanzadas para aplicar fuerzas externas, muestreo sesgado y
transformaciones alquimicas. Al finalizar el curso, los participantes estardn capacitados
para disefiar simulaciones a medida, integrar moléculas pequefias (ligandos y cofactores)
en sistemas proteicos, y aplicar métodos de modelado multiescala para abordar
problemas en biofisica, biologia estructural y disefio de farmacos.

Contenidos minimos:

Unidad 1 - Introduccion a entorno OpenMM para redlizar simulaciones de dindmica
molecular (DM) cléasica de proteinas.

Objetivo: familiarizar al estudiante con el entorno OpenMM y la aplicacién al estudio de
proteinas. desde la preparacion de un sistema molecular hasta la gjecucién y andlisis de
simulaciones de dinamica molecular clasica.

Creacién y preparacion de un médulo en € entorno de OpenMM para estudiar una
molécula.

Obtencion de estructuras a partir de bases de datos y prediccion.

Preparacion de la estructura (gemplo, eliminacion de aguas cristalogréficas, estado de
protonacion, estados de ionizacién).



Eleccion de las funciones de energia: eleccion de campos de fuerza estandar (AMBER,
CHARMM, OPLS).

Solvatacion y neutralizacion del sistema.
Realizacion y andlisis de una DM clésica.
Etapas de la simulacién: minimizacion de energia, equilibracion y produccion.
Aplicacion de restricciones especificas (€. Movilidad de la cadena principal o ligandos,

cercania de moléculas).

Control de condiciones termodinamicas: control de la temperatura (termostatos) y de la
presion (barostatos-presién/densidad).

Ejecucion de simulaciones cortas para evaluar la calidad de la eleccion de los
pardmetros.

Andlisis basico de resultados: calculo de la desviacion cuadrédtica media (RMSD y
RMSF), radio de giro, variacion de la energia potencial, entre otros parametros.

Creacion y carga de pardmetros para cofactores, ligandos y otras moléculas pequefias.
Uso de Antechamber, GAFF u otros generadores de parametros.

Introduccion a herramientas de parametrizacion externas (CHARMM-GUI,
AmberTools).

Integracion de ligandos y cofactores en un sistema protei co.

Unidad 2 - Creacion de un campo de fuerzas y Dinamica Molecular de grano-grueso
(GG).

Objetivo: introducir al estudiante en el modelado multiescala, mostrando como disefiar e
implementar un campo de fuerzas para simulaciones de grano grueso (GG) en
OpenMM.

Programacién de ecuaciones bésicas de un campo de fuerza GG
Diferenciaentre DM clasicay GG.
Representacién del sistema.

Programaciéon del campo de fuerza (enlaces, angulos, interacciones enlazantes y no
enlazantes, cargas).

Transformacién y carga de un sistema proteico en representacion GG



Granularizacion de una proteina: mapeo de dtomos a particulas GG.
Creacion de las topol ogias de |as mol écul as.

Ejemplo préctico de la implementacion de un modelo de GG para simular plegado
proteico.

Implementacion de parametros GG

Definicion de interacciones no enlazantes.

Ajuste de parametros de union entre particulas.

Validacion del campo de fuerza mediante simulaciones cortas.
Redlizacion y andlisis de DM GG.

Ejecucion de simulaciones para explorar escalas temporales en e orden de
microsegundos y segundos (ventgjadel GG).

Comparacion de resultados con model os clasicos.
Andlisis de la estabilidad termodindmicay propiedades cinéticas.
Unidad 3 - Aplicacion de fuerzas externas y transformaciones avanzadas.

Objetivo: explorar técnicas avanzadas de simulacion en OpenMM para el estudio de
procesos biofisicos complgos: de la transicion de estados conformacionales a calculo de
energias libres.

Implementacion de fuerzas externas en OpenMM.
Introduccion a médulo CustomBondForce.

Introduccion a moédulo CustomExternalBondForce para la definicion de potenciales
externos (g. resorte armoénico, estiramiento con fuerzas externas, pasaje por poros,
campo el éctrico).

Aplicaciones. estiramiento mecanico de proteinas, muestreo sesgado del espacio
conformacional, confinamiento a membranas, pasaje por poros.

Muestreo sesgado y DM guiada.
Concepto de coordenadas de reaccion.

Implementacion de muestreo forzado en rangos de la coordenada de reaccion.



Generacion y andlisis de los perfiles de energia libre usando € Método de Andlisis de
Histogramas Ponderados (del inglés Weighted Histogram Analysis Method - WHAM).

Ejemplo: separacion ligando-receptor.

Transformaciones alquimicas y manejo de réplicas de simulacion.

Fundamentos de la dindmica alquimicay célculo de diferencias de energialibre.
Uso de funciones alquimicas en OpenMM.

Manegjo de réplicas (Replica Exchange MD, REMD) para mejorar la exploracion del
espacio conformacional.

Casos de aplicacion: exploracion conformaciona de sistemas moleculares con muchas
transiciones conformacionales 0 con muchos atomos.

Actividades Précticas:

TP1 - Creacion y carga de una proteina en e entorno OpenMM.

Objetivo: familiarizarse con la preparacion y configuracion de un sistema proteico para
simulacion.

Descargar una proteina desde una base de datos.

Usar Modeller o programas de disefio propio para afiadir hidrogenos y preparar el
sistema, e incorporar a entorno de OpenMM.

Solvatacion con una caja de agua cubicay neutralizacion con iones.

Generacion de un objeto de simulacion usando un campo de fuerza estandar (.
Amberl4).

Transformacion de un campo de fuerzas estandar a formato .xml para redizar la
simulacion.

Resultados esperados. archivo de sistema listo para simulacién, con topologia y
pardmetros correctamente definidos.

TP2) Redlizaciony andlisis de DM en OpenMM.

Objetivo: obtener una trayectoria de dinamica molecular clasica y realizar un andlisis
basico.



Dinémica de minimizacion de energia del sistema creado en TPL.
Dindmica de equilibracién con y sin restricciones en €l esqueleto proteico.
Simulacién de la dinamica proteica de aproximadamente 1 nanosegundo.
Almacenamiento de |as trayectorias obtenidas en .pdb, .dcd o .xtc.

Andlisiscon MDTrg o MDAnNalysis: cculo de RMSD, RMSF, radio de giro y energias
potenciales.

Visualizacion de latrayectoriacon VMD o PyMOL3D.

Resultados esperados. entender e flujo de trabgo completo de una DM desde la
preparacion hasta andlisis de los resultados.

TP3 - Creacion de pardmetros para ligandos y cofactores con OpenFF.
Objetivo: integrar ligandos no estandar al objeto simulacion.
Seleccion de un ligando pequefio (6. ATP, un inhibidor).

Conversion de formatos utilizando Open Babel (.mol2, .sdf).
Parametrizacion con OpenFF Toolkit o AmberTools (GAFF).
Generacion de archivos de topologiay parametros (.xml o .offxml).
Insercion del ligando en el sistema de OpenMM.

Minimizacién de un comple o proteina-ligando.

Resultados esperados. obtencion del sistema proteinaligando  completamente
parametrizado y listo para simulacion.

TP4 - Definicion e implementacion de funciones basicas del campo de fuerza de un
modelo GG en OpenMM.

Objetivo: comprender los conceptos a tener en cuenta para generar un campo de fuerza
de grano grueso.

Creacion de una representacion simplificada del sistema (g. 1 o 2 particulas por
residuo).



Implementacion de interacciones armonicas para enlaces y angulos. Implementacion de
un potencial de Lennard-Jones 0 gaussiano para representar interacciones no enlazantes.

Simulacién de plegado para poner a prueba el modelo.

Resultados esperados: campo de fuerza bésico funcional en OpenMM aplicado a una
proteina coarse-grained.

TP5 - Asignacion de tipos de residuo y funciones avanzadas en un modelo de GG en
OpenMM.

Objetivo: implementacion de un modelo de GG sin reducir la representacidn molecular.
Definicién del campo de fuerza.

Definicion de las particulas (aminoécidos).

Asignacion de parametros diferenciados (radio, epsilon, interacciones especificas).
Simulacién de plegado para poner a prueba el modelo.

Comparacion entre ambos model os GG (representacion simplificada o no).

Resultados esperados. un campo de fuerza GG redlista que capture propiedades
biofisicas més detalladas.

TP6 - Aplicaciones de fuerza externay transformaciones alquémicas en OpenMM.
Objetivo: aprender técnicas avanzadas de muestreo y calculo de energias libres.

Implementacion de potenciadles externos para forzar a sistema en una condicion
(gjemplo, un potencial armdnico para mantener ligandos cerca de la proteina)

Redlizacion de un experimento de simulacion guiada: extraer un ligando de una
proteina.

Configuracién de un muestreo sesgado: ecuaciones, parametros, y simulacion.
Introduccion a transformaciones alquimicas:

Creacién de un ligando con interaccion escalada.



Simulacion de un ciclo termodindmico simplificado.

Uso de mltiples réplicas para mejorar e muestreo (Replica Exchange MD).

Resultados esperados. trayectorias con aplicacion de fuerzas externas y un flujo de
trabajo de célculo de energias libres con métodos al quimicos.
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