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FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
UNIVERSIDAD DE BUENOS AIRES

Departamento de Quimica Inorgénica, Analitica y Quimica Fisica

Ciudad Auténoma de Buenos Aires, noviembre de 2015

Serior Secretario/a Académico/a
de la Facultad de Ciencias
Exactas y Naturales

S/D

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
Departamento durante el ....... invierno de 2016.

1- Denominacién del Curso: Fundamentos de Simulacién Molecular en Quimica
1a- Caracter del Curso: ampliar conocimientos
(para Doctorado: ampliar conocimientes, actualizacidn, extension profesional)
2- Fecha de iniciacion: 20/06/15
~ 3- Adictarse en: Depto. de Qca. Inorganica, Analitica y Qca. Fisica
4- Responsable (s): Dr. Dario Estrin, Dr. Damian Scherlis, Dr. Marcelo Marti y Dr. Adrian
Turjanski.
(si no revistan en la Facultad, adjuntar nota solicitando la autorizacidn pertinente, la que
comprendera el dictado del Curso y la firma de las Actas de Examen pertinentes).
(Ademas agregar curriculum vitae resumido, debidamente firmado por el Director de
Departamento o por €l interesado).
5- Cantidad de horas semanales: 40hs totales
5a- Nro. de horas semanales de clases tedricas: 20hs totales
5b- Nro. de horas semanales de clases de problemas: —
5c- Nro. de horas semanales de trabajos practicos: 20hs totales
6- Condiciones de ingreso: Poseer titulo de grado de las carreras de quimica, bioquimica o
biologia.
7- Nro. de alumnos (minimo y méximo): 5-20
8- Forma de evaluacién: La nota final se obtiene mediante un examen final domiciliario, y
el desempefio en los trabajos practicos.
8a- Certificado de aprobacién: SI-NQ-(tachar lo que no corresponda)
9- Puntaje propuesto de acuerdo con el carécter del curso: 1,5 (unoy medio)
10- Nro. de cédigo: nuevo
11- Se acomparia despacho de la Sub-Comisién Departamental con V°.B°. del Director de
Departamento.
12- Se propone un arancel de ...1250.....médulos, teniendo en cuenta como base el valor de
 J O (ef que rija en ese momento).
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FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
UNIVERSIDAD DE BUENOS AIRES

Departamento de Qufmica Inorganica, Analitica y Quimica Fisica

DEPARTAMENTOS: Dep. de Quimica Inorganica, Analitica y Quimica Fisica en
conjunto con el Dep. de Quimica BiolGgica.

CARRERA: Posgrado / Doctorado
‘CUATR!MESTRE: INVIERNO ANO: 2016
CODIGO DE CARRERA: 51
MATERIA: Fundamentos de Simulacién Molecular en Quimica CODIGO: nuevo
PUNTAJE: 1,5
DURACION: 1 semana

HORAS DE CLASE SEMANAL:
» Tedricas: 20hs
+ Trabajos Practicos: 20hs

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

CONDICIONES DE INGRESO: Poseer titulo de grado de las carreras de quimica, bioquimica
o biologia.

FORMA DE EVALUACION: La nota final se obtiene mediante un examen final domiciliario, y
el desempefio en los trabajos précticos.

PROGRAMA ANALITICO:

Objetivos: Proveer a alumnos de Doctoradoe en las dreas de Bioquimica, Quimica y
Biologia, de los conceptos teéricos y herramientas necesarias para utilizar los métodos de
Simulacion Computacional en el desarrollo de sus temas de investigacion 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 las
técnicas de simulacién computacional como herramienta accesoria.

1) Concepto de simulacién computacional en Ciencia: relacién entre experimento, teoria y
simulacion. Simulaciéon molecular en Quimica, Bioguimica y Materiales. Modelos existentes para la
determinacién de la superficie de energia 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 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. " FSCQ-1/2
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3) Métodos de campos de fuerzas parametrizados. Modelos de solvente, explicitos, Implicitos,
modelos de agua (TIP3P, TIP4P, SPC, modelos de carga fluctuante). Campos de fuerzas para
biomoléculas. Potenciales AMBER y CHARMM. Construccién de un Campo de Fuerzas y Derivacién
de pardmetros (Pardmetros de unién y no-unién y determinacidon de cargas parciales mediante
ajuste a potencial electrostdtico).

4) Termodindmica estadlstica. Conceptos bdsicos. Aplicacién a técnicas de simulacion. Ensambles.
Funcién de particién y propiedades termodindmicas. Hipétesis ergddica. Esquema de simulacién de
Monte Carlo. Esquema de Dindmica Molecular. Detalles técnicos. Métodos de integracion de las
ecuaciones de Newton para la dindmica molecular. Ejemplos de simulaciones de Monte Carlo y
Dindmica Molecular. Determinacién de propiedades estructurales y dindmicas. Termostatos
(Berendsen, Nose). Dindmica de Langevin.

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

6) Métodos de multi escala. Modelado de fenémenos reactivos. Efectos del entorno. Modelos del
continuo. Esquemas de Onsager y esquema PCM. Métodos hibridos cuantico-cldsico (QM-MM).
Esquemas aditivos. Acoplamiento entre subsistemas. Esquemas sustractivos (Oniom).

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 Press, 2004.

4) Handbook of computational chemistry, J. Leszczynski Editor, Springer, 2012.

5) Quantum Chemistry, 7th edition, LN, Levine, 2013.

Modalidad de los Trabajos Précticos:

Los trabajos prdcticos consistirdn en el 50% del tiempo del curso. (20 horas) En los mismos el
alumno aprenderd en una primera etapa a utilizar las herramientas bdsicas genéricas para la
realizacién de'a) simulaciones cudnticas o ab-initio (utilizando los programas programa Gaussian,
SIESTA, Quantum Expreso, y Lio) b) Simulaciones Cldsicas (Biomoléculas y clusters) utilizando el
programa Amber. c) Desarrollo y la obtencién de pardmetros especificos para un sistema de
interés. d) la prediccién de propiedades estructurales y reactividad mediante cdlculos de energia
libre utilizando diferentes esquemas de muestreo.

Cronograma de los Trabajos Pricticos:

Lunes  20/06 Estructura electrénica de sistemas pequefios.
Martes 21/06 Dindmica molecular cldsica — Bésico.
Miéreoles 22/06  Dindmica molecular cldsica — Avanzado.
Jueves  23/06 Simulaciones de Monte Carlo - Packmol
Viemnes 24/06 _ Parametrizacién de potenciales atomisticos.

Dr. Dario Estrin Dr. Damian Scherlis Dr. Marcelo Marti Dr. Adrian Turjanski
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Universidad de Buenoes Aires
Facultad de Ciencias Exactas y Naturales

Referencia Expte. N° 505.681/15

Buenos Aires, 14 MAR 2016

la nota presentada por el Dr. Dario Estrin, Director Adjunto del Departamento de Quimica Inorgénica, Analitica y Quimica
Fisica, mediante la cual eleva la informacion y el programa del curso de posgrado Fundamentos de simulacién molecular en
quimica, que sera dictado del 4 al 8 de julio de 2016 por el Dr. Damian Scheriis Perel, el Dr. Dario Estrin, el Dr. Marcelo Marti y el
Dr. Adri&n Turjanski con la colaboracion de la Dra. Luciana Capece,

VISTO:

CONSIDERANDO:
lo actuado por la Comision de Doctorado
lo actuado por la Comisién de Posgrado
lo actuado por la Comision de Presupuesto y Administracion,
lo actuado por este cuerpo en Sesion 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:

Articulo 1% Aprobar el curso de posgrado de Fundamentos de simulaciéon molecular en quimica de 40 hs. de duracion.

Articulo 2°: Aprobar el programa del curso de posgrado Fundamentos de simulacion molecular en quimica obrante afs 3y 4
del expediente de la referencia.

Articulo 3°: Aprobar un puntaje de uno y medio (1,5) puntos para la Carrera de Doctorado.

Articulo 4°: Aprobar un arancel de 1250 médulos eximiendo del mismo a los estudiantes de Doctorado de universidades publicas.
Disponer que los montos recaudados sean utilizados segun lo dispuesto a la Resolucion 072/03.

Articulo 5% Comuniquese a la Biblioteca de la FCEyN con fotocopia de los programas incluida.
Articulo 6° Comuniquese a la Direccion del Departamento de Quimica Inorgénica, Analitica y Quimica Fisica a la Direccidn de

Movimiento de Fondos, a la Direccion de Presupuesto y contabilidad, a la Direccion de Alumnos y a la Secretaria de Postgrado.
Cumplido archivese.

Resolucion CON°___() 4 6 & il
SP ga 2410212016 '

Dr. PABLO J. PAZOS Suv:ﬂm’:mB

DECANC '
Sscratario Adjunto de:Pgagrado
FCEyN - UBA”
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