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DEPARTAMENTO DE QUIMICA BIOLOGICA

CURSO DE POSTGRADO O SEMINARIO

ANO: 2012

1) NOMBRE DEL CURSO/SEMINARIO:
«Simulacion computacional avanzada en Quimica, Bioquimica y Ciencia de Materiales”

2) NOMBRE Y APELLIDO DEL RESPONSABLE:
Adrian Turjanski, Marcelo Marti

3) DOCENTES QUE COLABORAN EN EL DICTADO DEL CURSO:
Damian Scherlis y Dario Estrin (DQIAyQF)
Docentes auxiliares a designar por el departamento

4) FECHA DE INICIACION: 23 julio FECHA DE FINALIZACION: 3 Agosto

5) CANTIDAD DE HORAS TOTALES DE DICTADO:
a) TEORICAS: 40hs
b) SEMINARIOS: -
c¢) LABORATORIO: 40hs
d) CLASES TEORICAS-PRACTICAS-

6) FORMA DE EVALUACION: Parcial de Laboratorio y Parcial Teorico

7) LUGAR DE DICTADO: FCEN-UBA

8) PUNTAJE QUE OTORGA PARA EL DOCTORADO: 3 puntos

9) N° DE ALUMNOS: Minimo: 12 Maximo: 40

10) ARANCEL PROPUESTO: 20 modulos

11) PROGRAMA ANALITICO Y BIBLIOGRAFIA DEL CURSO:

1) Concepto de simulacién computacional en Ciencia: relacion entre experimento, teoria y simulacion.
Simulacién computacional en Quimica. Modelos existentes para la determinacion de la superficie de
energia potencial. Planteo de estrategias de simulacién para responder interrogantes de interés
quimico.

2) Métodos ab-initio. Ecuaciones de Hartree-Fock. Funciones de base. Determinacion de propiedades
moleculares. Métodos semiempiricos. Idea general e implementaciones CNDO, MNDO, INDO.
Modelos semiempiricos basados en parametrizacién: Métodos AM1 y PM3. Teoria del funcional de
la densidad. Teoremas fundamentales. Implementacién de Kohn y Sham. Rango de aplicabilidad,
ventajas y desventajas de las distintas técnicas de estructura electrénica.
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3) Métodos de campos de fuerzas parametrizados. Campos de fuerzas para agua. Modelos de campo
medio. Esquemas SPC, TIP3P, y TIP4P. Modelos polarizables. Esquemas de dipolo puntual y de carga
fluctuante. Campos de fuerzas para biomoléculas. Potenciales AMBER y CHARMM. Construccion de
un Campo de Fuerzas y Derivacién de pardmetros (Pardmetros de unién y no-unién y determinacion
de cargas parciales mediante ajuste a potencial electrostdtico).

Métodos de integraciéon de las ecuaciones de Newton para la dindmica molecular. Modelos de
solvente, explicitos, implicitos, modelos de agua (TIP3P, TIP4P, SPC, modelos de carga fluctuante).
Condiciones periédicas de contorno (PBC) y sumas de Ewald.

4) Termodindmica estadistica. Conceptos bésicos. Aplicacién a técnicas de simulacién. Ensambles.
Funcién de particién y propiedades termodindmicas. Hipotesis ergodica. Esquema de simulacién de
Monte Carlo. Esquema de Dindmica Molecular. Detalles técnicos. Ejemplos de simulaciones de
Monte Carlo y Dindmica Molecular. Determinacion de propiedades estructurales y dindmicas.
Termostatos (Berendsen, Nose). Dindmica de Langevin.

5) Calculos de energia libre: Funciones termodindmicas Energia y Entropia. Métodos de muestreo
sesgado (Umbrella Sampling). Métodos basados en transformaciones termodindmicas (integracion
termodindmica, teoria de perturbaciones FEP). Dindmica Molecular Guiada y aproximaciones de no
equilibrio, relacién entre trabajo y reversibilidad: ecuacion (igualdad) de Jarzynski. Violaciones a la
segunda ley. Muestreo de ligando implicito (ILS). Metadinamica.

6) Modelado de materiales I: conceptos

Estructura electrénica de sistemas extendidos: polimeros, sélidos y superficies. De los orbitales
moleculares a las funciones de Bloch. Modelo de Tight-Binding. El espacio reciproco. Diagramas de
bandas en dos y tres dimensiones y nivel de Fermi. Densidad de estados.

7) Modelado de materiales II: implementacién y aplicaciones

Esquemas en condiciones periédicas basados en funciones de base deslocalizadas y pseudopotenciales.
Calculo de propiedades electrénicas y energéticas. Superficies: obtencion de la estructura,
reconstruccion, energia superficial, funcién trabajo, energias de adsorcion.

8) Dinamica de Proteinas

Estabilidad de la Dindmica proteica y su caracterizacion. Célculo de las desviaciones cuadraticas
medias (RMSD). Célculo de la Fluctuacién media (RMSF). Clusterizacién, Modos normales y Modos
Esenciales. Correlaciéon de Movimientos. Coeficientes de involucramiento. Modelos de Alosterismo,
cambio poblacional vs estereoquimico La hemoglobina como ejemplo de proteina alostérica. Modelos
de alosterismo.

9) Métodos de prediccion de complejos Macromoleculares

Interaccién proteina ligando, métodos de prediccién y cdlculo de afinidades. Contribuciones a la
energia libre de unién. Célculo del término de energia, prediccion del cambio en la entropia de union,
prediccion del cambio en la energia libre de solvatacion. Métodos de Poisson Boltzman y
Generalizado de Born (mmpb(gb)sa). Métodos de prediccion del complejo basados en algoritmos
genéticos (Autodock). Métodos basados en transformadas de Fourier (FFT). Uso de grillas (FT-Dock).
Funciones de Scoring (Métodos de particion electrostética, de contacto-vdw y solvatacion, uso de
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10) Modelos de multiescala y de Grano-Grueso.

Modelos Grano Grueso. Métodos Multiescala y multiréplicas. Combinacién de Dindmica Molecular y muestreo
por Monte Carlo. Muestreo en miiltiples temperaturas. Muestreo en multiples escalas de representacion (all-atom
y grano-grueso). Simulaciones de Réplica Exchange. Modelos de plegamiento, paradoja de Levinthal y
estructuras decoy. Teoria del camino de plegamiento. Teoria del embudo o de los paisajes energéticos.
Interacciones nativas y no nativas. Rugosidad del paisaje energético.. Cinética y termodindmica de plegamiento.
Medicién y célculo de factores-f. Teoria de la Frustracion en las estructuras proteicas.

11) Métodos Hibridos Cuantico-Clésicos.

Modelado de fendmenos reactivos. Efectos del entorno. Modelos del continuo. Esquemas de Onsager y esquema
PCM. Métodos hibridos cudntico-clasico (QM-MM). Esquemas aditivos. Acoplamiento cudntico-clasico.
Componente electrostatica: esquemas de carga fija y polarizables. Modelos sustractivos: método ONION e
IMOMO. Ejemplos de aplicaciones QM-MM. Fendmenos de solvatacion acuosa. Procesos enzimaticos.
Célculos de mecanismos de reaccion, calculo de barreras energéticas, busqueda del camino de minima energia,
célculo de barreras de energia libre. Coeficiente de trasmision. Contribuciones a la catélisis. Teoria del complejo
activado, teoria de la trampa entrépica.

12) Modalidad de los Trabajos Practicos: Los trabajos practicos consistiran en el 50% del tiempo del curso. En
los mismos el alumno aprendera en una primera etapa a utilizar las herramientas basicas genéricas para la
realizacion de a) simulaciones cuénticas o ab-initio (utilizando los programas Gaussian y SIESTA o Quantum
Espresso) b) simulaciones Cldsicas (Biomoleculas y clusters) utilizando el programa Amber. c) desarrollo y
obtencién de pardmetros especificos para un sistema de interés. d) obtencion de valores de energia libre para un
proceso utilizando diferentes esquemas de muestreo.

Bibliografia:

AR. Leach, Molecualr Mdelling 3 de. 2006.

Bourne and Wessig, Structural Bioinformatrics, Wiley-Liss 2003.

Lipkowitz et. al. Reviews in Computational Chemistry Wiley-VCH 2006.

Ira N Levine Quantum Chemistry (5th Edition) Prentice Hall 1999.

D Chanler, Introduction to Modern Statistical Mechanics Oxford University Press 2001
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Referencia Expte. N° 497.995/2010
£ arn 7M
Buenos Aires, 08 AGD 2012
VISTO:

la nota (21/05/2012) dé la Dra. Adali Pecci Directora del Departamento de Quimica
Biologica, mediante la cual eleva, la informacidn del curso de posgrado SIMULACION
COMPUTACIONAL AVANZADA EN QUIMICA, BIOQUIMICA Y CIENCIA DE MATERIALES
que serd dictado durante el Invierno de 2012 (23/07/2012 al 03/08/2012) por el Dr. Adridn
Turjanski y el Dr. Marcelo Marti con la colaboracién del Dr. Damian Scherlis y el Dr. Dario Estrin

(DQIAYQF — FCEN)
CONSIDERANDO:

lo actuado por la Comisién de Doctorado de la FCEN el 10/07/2012,

lo actuado por la Comisidn de Ensefianza, Programas, Planes de Estudio y Posarado,

lo actuado por este cuerpo en Sesién Ordinaria realizada en el dia de la fecha,

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

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

Articuio 1°: Autorizar el dictado del curso de posgrado SIMULACION COMPUTACIONAL
AVANZADA EN QUIMICA, BIOQUIMICA Y CIENCIA DE MATERIALES de 80 hs. de

duracion.

Articulo 20:  Aprobar e programa de curso del _cturso de posgrado SIMULACION
COMPUTACIONAL AVANZADA EN QUIMICA, BIOQUIMICA Y CIENCIA DE MATERIALES
obrante a fs 25 a 27 del expediente de la referencia.

Articulo 3°: Ratificar un puntaje maximo de tres (3) puntos para la Carrera del Doctorado.

Articulo 4°: Aprobar un arancel- de 20 Mddulos. Disponer que los fondos recaudados per el
dictado del curso deberdn ser utilizados s&gun lo aispuesto en la Resolucién 072/2003.

P S P - T o ooy g | ™ s i i arfamerte da Oy ilraica Dt 0. - o i S 2
Articulo 5°: Lomuniquese a Iz Direccion del Departameritc dge wUiiiia oitGgica, a ia bibliotecs

ge la FCEN v a la Subsecretarfa de Postgrado (con fotocoia del prgrama fs 25 a 27). Cumplido
Archivese.

Resolucion CDN° § g 0 3 - -~
SP/med 16/07/2012 M RN : ,t\
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