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Descripcion  (*)Esta materia pretende que o alumno cofieza as posibilidades que ofrece os mais recentes métodos de modelizacién

general computacional, como ferramentas complementarias fundamentais no desefio racional de biomateriales de interese
bioléxico ou biotecnoldxico (péptidos, proteinas, membranas, tensoactivos, etc.), asi como na elucidacién a nivel
atémico do seu mecanismo de accién. Para iso estudaranse os principais métodos de modelado molecular e de
simulacion dinamica aplicado aos biomateriales, os algoritmos e aproximacidns necesarias para realizar os devanditos
estudos, asi como os métodos de calculo mais habituais na estimacién da afinidade ligando- biomolécula,
conformacidns activas, etc. Coa materia preténdese tamén adquirir nociéns bésicas sobre cdmo utilizar un
supercomputador para levar a cabo simulaciéns computacionales de biomoléculas, asi como saber utilizar algunhas das
principais ferramentas computacionales para a simulacién de biomateriales: motores de cémputo, paquetes de
analises, visualizadores moleculares, campos de forza, servidores publicos para calculos especificos, formatos de
arquivos, etc.

Resultados de Formacion y Aprendizaje
Cadigo

Resultados previstos en la materia

Resultados previstos en la materia Resultados de
Formacién y
Aprendizaje

Contenidos
Tema
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TEMA 1. Introduccién a las simulaciones
computacionales de biomateriales. Evolucién
histérica y proyeccién.

TEMA 2. Principales métodos de modelado y
simulacién. Docking, Montecarlo y Dindmica
Molecular.

TEMA 3. Campos de fuerza y niveles de
resolucion. Ventajas y limitaciones. Mapeos
multiescala.

TEMA 4. Algoritmos y aproximaciones.
Consideracién de fuerzas de corto y largo
alcance, baréstatos, termostatos, condiciones
periddicas.

TEMA 5. Anélisis: desviaciones y fluctuaciones,
perfiles de densidad, coeficientes de difusion en 2
y 3 dimensiones, funciones de autocorrelacién,
funciones de distribucién radial, etc.

TEMA 6. Métodos de calculo de energias de Gibbs
para diferentes procesos.

TEMA 7. Software y hardware: principales
herramientas computacionales y cémo gestionar
recursos de hardware. Motores de computo,
paquetes de andlisis y visualizadores.

TEMA 8. Casos practicos: autoasociacion de
pequenas moléculas, estudio de agregados
supramoleculares, plegamiento-desplegamiento
de macromoléculas, micelas y membranas.

Planificacion

Horas en clase Horas fuera de clase  Horas totales
Leccién magistral 6 12 18
Seminario 4 12 16
Practicas de laboratorio 12 29 41
Examen de preguntas objetivas 0 0 0
Presentacion 0 0 0

*Los datos que aparecen en la tabla de planificacién son de caracter orientativo, considerando la heterogeneidad de
alumnado

Metodologias

Descripcion

Leccién magistral Exposicién por parte del profesor de los contenidos sobre la materia objeto de estudio, bases
tedricas y/o directrices de un trabajo, ejercicio que el/la estudiante tiene que desarrollar
Seminario Actividad enfocada al trabajo sobre un tema especifico, que permite ahondar o complementar los

contenidos de la materia. Se pueden emplear como complemento de las clases tedricas.

Practicas de laboratorio Actividades de aplicacién de los conocimientos a situaciones concretas y de adquisicién de
habilidades basicas y procedimentales relacionadas con la materia objeto de estudio. Se
desarrollan en espacios especiales con equipamiento especializado (laboratorios, aulas
informaticas, etc).

Atencion personalizada

Evaluacion

Descripcion CalificaciénResultados de
Formacién y
Aprendizaje
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Seminario La evaluacién continua tendrd un peso del 50% en la calificacion de la asignatura 30
y constard de dos componentes:

La participacién activa en los seminarios y clases practicas (30% de la
calificacién). Esta evaluacion se llevard a cabo mediante la resolucién de
cuestiones y problemas planteados en clase, la presentacion de trabajos y la
intervencién en los debates que puedan surgir. La puntuacién maxima sera de 3

puntos
Examen de La evaluacién de esta materia se hard mediante evaluacién continua y la 50
preguntas realizacién de un examen final.

objetivas
El examen final versara sobre contenidos basicos de la materia (50% de la
calificacion). El examen de la asignatura, que se realizara en la fecha indicada en
la guia del curso correspondiente, consistird en preguntas de respuesta corta y la
resolucién de problemas. La puntuacién maxima serd de 5 puntos. Se requiere
una calificacién minima de 2 puntos en esta parte para que se computen las
calificaciones de los otros dos items que se valoran.

Presentacion Presentaciones orales (20% de la calificacién). Se evaluara la claridad expositiva y 20
la capacidad para responder a las preguntas que se planteen. La puntuacién
maxima sera de 2 puntos.

Otros comentarios sobre la Evaluacion

Para la evaluacién se podran utilizar las plataformas Moodle (aula virtual) y MS Team:s.

Fuentes de informacion

Bibliografia Bdsica

H.-D. Holje & G. Folkers, Molecular Modeling: Basic Principles and Applications, VCH, Weinheim, 2008

Herman J. C. Berendsen, Simulating the Physical World: Hierarchical Modeling from Quantum Mechanics to Fluid

Dynamics, Cambridge University Press, 2007

GROMACS 5.0.7 User manual: ftp://ftp.gromacs.org/pub/manual/manual-5.0.7.pdf,

Amber 2020 Reference User manual. https://ambermd.org/Manuals.php,

Daan Frenkel, Understanding Molecular Simulation: From Algorithms to Applications[], Computational Science

Series, Vol 1, Academic Press, 2001

Michael P. Allen, Dominic J. Til, Computer Simulation of Liquids, 22, OUP Oxford, 2017

Bibliografia Complementaria

Recomendaciones

Otros comentarios

El alumno debe evitar el simple esfuerzo memoristico y orientar el estudio a comprender, razonar y relacionar los contenidos
de la materia. La participacién en actividades interactivas permitird al estudiante una mejor comprensién de los aspectos

desarrollados en las clases expositivas, lo que facilitara la preparacién del examen final.
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