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Departamento de Quimica Inorgénica, Analitica y Quimica Flsica

Ciudad Auténoma de Buenos Aires, 11 de abril 2016
Serior Secretariofa Académico/a
de la Facultad de Ciencias
Exactas y Nalurales
SiD

Tengo el agrado de dirigirme al sefior Secretario Académico a efectos de
comunicarle el desarrollo del curso de post-grado y/o doctorado que se dictara en este
Departainento durante el ..invierno..... de 2016.

1- Denominacién del Curso: ESCUELA DE SIMULACION COMPUTACIONAL DE
MATERIALES
1a- Caracter del Curso: ampliar conocimientos
(para Doctorado: ampliar conocimientos, actualizacién, extension profesional)
2. Fecha de iniciacion: 04/07/16 al 16/07/16
3. Adictarse en: Depto. de Qca. Inorganica, Analitica y Qca. Fisica
4- Responsable (s): Dr. Damian Scherlis Perel, Dr. Dario Estrin, Dr. Marcelo Martl y Dr.
Adrian Turjansky
(si no revistan en la Facultad, adjuntar nota solicitando la autorizacién pertinente, la que comprenderé
el dictado del Curso y la firma de ias Actas de Examen pertinentes).
(Ademas agregar curriculum vitae resumido, debidamente firmado por el Director de
Departamento o por el interesado).
5. Cantidad de horas semanales: 80hs semanales
5a- Nro. de horas semanales de clases teoricas: 50hs.totales
5b- Nro. de horas semanales de clases de problemas: -
5c- Nro. de horas semanales de trabajos précticos: 30hs. totales
6- Condiciones de ingreso: Ser egresado de carreras de quimica, biogquimica, fisica,
computacion.
7- Nro. de alumnos (minimo 'y maximo): 5-20
8- Forma de evaluacién: Tener un 80% de asistencia al cursoy aprobacion de examen final
con calificacion superior a 6.
8a- Certificado de aprobacion: SI-NO—(tachar lo gue no corresponda) Certificado de
asistencia al curso (con 80% de asistencia) y/o Certificado de aprobacion.
9- Puntaje propuesto de acuerdo con el caracter del curso: 3 (tres)
10- Nro. de codigo: nuevo
11- Se acompana despacho de la Sub-Comisién Departamental con ve.B°. del Director de
Departamento. '
12- Se propone un arancel de ...2500.....médulos, teniendo en cuenta como base el valor de
$ ..ooovn.n(€l que rija en es€ momento).
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CARRERA: Posgrado / Doctorado
CUATRIMESTRE: INVIERNO ANO: 20186

MATERIA: ESCUELA DE SIMULACION COMPUTACIONAL DE MATERIALES

MOLECULAS

CODIGO: nuevo

PUNTAJE: 3 (ires)

DURACION: intensivo (dos semanas)

HORAS DE CLASE SEMANAL:
¢ Tedbricas: 25hs.
e Practicas: 15hs.

TOTAL: 40 hs.
CARGA HORARIA TOTAL: 80 hs.

CONDICIONES DE INGRESO: Ser egresado de carreras de quimica, bioquimica, fisica,
computacion, Ingenieria y materiales.

FORMA DE EVALUACION: Tener un 80% de asistencia al curso y aprobacion de examen final
con calificacién superior a 6.

PROGRAMA ANALITICO:

Objetivos: Proveer a alumnos de Doctorado en las &reas de Bioguimica, Quimica Biologila,
Fisica, Computacién, Biotecnologia y afines de los conceptos tedricos y herramientas
necesarias para utilizar los métodos de Simulacién Computacional en el desarrollo de sus
temas de investigacién relacionados. El curso estd orientado tanto a estudiantes que
trabajen en estas dreas, como a estudiantes que emplean herramientas experimentales,
pero que deben familiarizarse con la bioinformatica estructural como herramienta accesoria.
El curso sera dictado por los responsables de la propuesta y por los docentes invitados
Xavier Barril, de la (Universidad de Barcelona), Leandro Martinez, de (UNICAMP-Brasil),
Valeria Molinero(Universidad de Utah-USA) y Pablo Dans-Puigross (Institute for Research in
Biomedicine).

En cuanto a infraestructura se empleard un laboratorio de 30 estaciones de trabajo,
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disponible en el Departamento de Computacién de la FCEN y recursos de cémputo del
CECAR (Centro de Computacién de Alto Rendimiento) de la FCEN.

Programa:

1) Concepto de simulacion computacional en Ciencia: relacién entre experimento, teorfa y
simulacién. Simulacién computacional en Quimica y Bioquimica. Modelos existentes para la
determinacion de la superficie de energfa potencial. Planteo de estrategias de simulacién
para responder interrogantes de interés quimico y bioquimico.

2) Métodos ab-initio. Ecuaciones de Hartree-Fock. Funciones de base. Determinacién de
propiedades moleculares. Métodos semiempiricos. Idea general e implementaciones CNDO,
MNDO, INDO. Modelos semiempiricos basados en parametrizacion: Métodos AM1 y PM3.
Teoria del funcional de la densidad. Teoremas fundamentales. Implementacion de Kohn'y
Sham. Rango de aplicabilidad, ventajas y desventajas de las distintas técnicas de estructura
electrdnica.

3) Métodos de campos de fuerzas parametrizados. Campos de fuerzas para agua. Modelos
de campo medio. Modelos de solvente, explicitos, implicitos, modelos de agua (TIP3P, TIP4P,
SPC, modelos de carga fluctuante). Campos de fuerzas para biomoléculas. Potenciales
AMBER y CHARMM. Construccion de un Campo de Fuerzas y Derivacién de parametros
(Pardmetros de unién y no-unién y determinacién de cargas parciales mediante ajuste a
potencial electrostatico).

4) Termodindmica estadistica. Conceptos basicos. Aplicacién a técnicas de simulacion.
Ensambles. Funcién de particion y propiedades termodinamicas. Hipétesis ergédica.
Esquema de simulacién de Monte Carlo. Esquema de Dindmica Molecular. Detalles técnicos.
Métodos de integracion de las ecuaciones de Newton para la dindmica molecular.
Condiciones peri6dicas de contorno (PBC) y sumas de Ewald. Ejemplos de simulaciones de
Monte Carlo y Dindmica Molecular. Determinacién de propledades estructurales vy
dindmicas. Termostatos (Berendsen, Nose). Dindmica de Langevin.

5) Calculos de energfa libre: Funciones termodinamicas Energfa y Entropfa. Métodos de
muestreo sesgado (Umbrella Sampling). Métodos basados en transformaciones
termodinamicas (integracién termodinamica, teorfa de perturbaciones FEP). Dinédmica
Molecular Guiada y aproximaciones de no equilibrio, relacion entre trabajo y reversibilidad:
ecuacién (igualdad) de Jarzynski. Violaciones a la segunda ley. Muestreo de ligando implicito
(ILS). Metadindmica.

6) Métodos de multi-escala: Métodos Hibridos Cuantico-Clasicos. Modelado de fenémenos
reactivos. Efectos del entorno. Modelos del continuo. Esquemas de Onsager y esquema
PCM. Métodos hibridos cudntico-clasico (QM-MM). Esquemas aditivos. Acoplamiento entre
subsistemas. Esquemas sustractivos (Oniom).
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7) Célculo de Materiales. Estructura electronica de sistemas extendidos: polimeros, sélidos y
superficies. Funciones de Bloch. Diagramas de bandas y nivel de Fermi. Densidad de estados.
Implementacion metodolégica: funciones de base deslocalizadas y pseudopotenciales.
Calculo de la energia superficial, reconstrucciones, funcién trabajo, energla de adsorcion.
Dindmica Molecular de Car-Parrinello.

8) Dindmica cuantica y transporte electrénico en materiales y en nanoestructuras. Célculo de
la conductancia cudntica a través de funciones de Green de no equilibrio, y formalismo de
Landauer-Buttiker. Evolucién en tiempo real por medio de la teoria del funcional de la
densidad dependiente del tiempo (RT-TDDFT).

9) Magnetismo dentro del formalismo DFT y herramientas de calculo para el estudio de
sistemas polarizados en spin. Mapeo de las interacciones magnéticas en modelos de
Heisenberg. Materiales que requieren extensiones al intercambio vy correlacion:
aproximacién DFT+U. £l caso de los 6xidos simples y el rol de las vacancias de oxigeno en
sus propiedades magnéticas. El ejemplo de los nitruros y el rol de las impurezas magnéticas.

Modalidad de los Trabajos Précticos:

Los trabajos précticos consistirén en el 50% del tiempo del curso. En los mismos el alumno
aprenderé en una primera etapa a utilizar las herramientas bésicas genéricas para la
realizacién de a) simulaciones cuénticas o ab-initio (utilizando los programas programa
Gaussian, SIESTA, yLiob) Simulaciones Clasicas (Biomoléculas y clusters) utilizando el
programa Amber. c) Desarrollo y la obtencién de parametros especificos para un sistema de
interés. d) la prediccion de propiedades estructurales y reactividad mediante célculos de
energla libre utilizando diferentes esquemas de muestreo.

Primera semana

TP1 - Estructura electrénica de sistemas pequefios

TP2 — Bases de dinamica molecular clésica

TP3 — Dinémica molecular avanzada, métodos de anélisis, modos normales.
TP4 - Simulaciones de Monte Carlo - Packmol

TP5 - Parametrizacién de potenciales atomisticos

Segunda semana
TP6 — Estructura electrénica de sistemas extendidos

TP7 — Método de Car-Parrinello
TP8 — Métodos hibridos QM — MM -
TP9 - Transporte cuéntico

Bibliografia:
1) Understanding molecular simulation; from algorithms to applications, Dan Frenkel,
Berend Smit, AP, 2001.
2) Molecular Modeling, principles and applications, A. Leach, Pearson, 2001.
3) The art of molecular dynamics simulation, D. Rapaport, 2nd edition, Cambridge
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Press, 2004.
4) Quantum Chemistry, 7th edition, I.N. Levine, 2013.
5) Computational Materials Sciences: surfaces, interfaces, crystallization, A.M Ovrutsky,
A.S. Prokhoda, M.S.
Rasschupkyna, Elsevier, 2014.
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