MODELADO Y SIMULACION DE MACROMOLECULAS | 2024

- CRONOGRAMA -

MARZO

Viernes 8 - mafiana
Unidad 1. Concepto de simulacién computacional en ciencia. Introduccion.
Unidad 2. Quimica cuantica.

Viernes 8 - tarde
Practica 1. Quimica cuantica: Guia de ejercicios de Gaussian (1)

Viernes 15 - tarde
Préactica 1. Quimica cuantica: Guia de ejercicios de Gaussian (2)

Viernes 22 - mafiana
Unidad 3. Termodinamica estadistica.
Unidad 4. Interacciones intermoleculares.
Unidad 5. Mecénica molecular, dindmica de proteinas.

ABRIL

Viernes 5 - tarde
Practica 2. Parametrizacion

Viernes 19 - mafiana
Clase de consulta.

Viernes 26 - tarde
Préactica 3. Dindmica molecular clasica (1)
MAYO

Viernes 3 - mafiana
Parcialito tedrico-practico.

Viernes 3 - tarde
Practica 3. Dinamica molecular clésica (2)

Viernes 10 - mafiana
Unidad 6. Métodos para estimar energia libre + ejemplos de umbrella y aplicaciones.
Unidad 7. Métodos hibridos cuantico-clasicos (QM-MM) + ejemplos de aplicaciones.

Viernes 17 - tarde
Préctica 4. Dindmica molecular: estimacion de energia libre

Viernes 24 - mafiana
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Clase de consultas. Espacio para evacuar dudas; discutir enfoques tedricos desarrollados y aplicados
durante las practicas; discutir diferentes enfoques adoptados por los alumnos durante el parcialito para
resolver problemas con méas de una posible solucidn; atacar cuestiones generales y particulares sobre el
desenvolvimiento de los alumnos durante los 3 TPs. Contenidos teoricos / practicos desarrollados al
momento.

Actividad practica. Analisis y presentacion de publicaciones.

JUNIO

Viernes 07 - mafiana
Parcial tedrico-practico.

Viernes 14 - mafiana
Recuperatorio.
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