32528 - METODOS DE LA QUIMICA TEORICA I

Informacién de la asignatura

Caédigo - Nombre: 32528 - METODOS DE LA QUIMICA TEORICA I

Titulacién: 616 - Master en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional (2013)

651 - Méaster Erasmus Mundus en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional
666 - Programa de Doctorado en Quimica Teo6rica y Modelizacion Computacional
748 - Méaster Erasmus Mundus en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional
751 - Méster en Quimica Teérica y Modelizacion Computacional Europeo

762 - Méaster en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional (2021)

Centro: 104 - Facultad de Ciencias

Curso Académico: 2021/22

1. Detalles de la asignatura

1.1. Materia
Métodos de la Quimica Tedrica Il.
1.2. Caracter

616 - Obligatoria
762 - Obligatoria
666 - Complementos de Formacion
651 - Obligatoria
748 - Obligatoria
751 - Obligatoria

1.3. Nivel

616 - Master (MECES 3)
666 - Doctorado (MECES 4)
762 - Méaster (MECES 3)
651 - Master (MECES 3)
748 - Master (MECES 3)
751 - Méaster (MECES 3)

1.4. Curso

751 - Master en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional Europeo: 1

666 - Programa de Doctorado en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional: 99
651 - Master Erasmus Mundus en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional: 1
748 - Master Erasmus Mundus en Quimica Teérica y Modelizacién Computacional: 1
762 - Méaster en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional (2021): 1

616 - Master en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional (2013): 1

1.5. Semestre
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Anual

1.6. Numero de créditos ECTS

5.0

1.7. ldioma

English

1.8. Requisitos previos

No hay.

1.9. Recomendaciones

No hay.

1.10. Requisitos minimos de asistencia
La asistencia a las clases es obligatoria.
1.11. Coordinador/a de la asignhatura

https://autoservicio.uam.es/paginas-blancas/

1.12. Competencias y resultados del aprendizaje

1.12.1. Competencias

BASICAS Y GENERALES:

CB6 - Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales en el desarrollo y/o aplicacion
de ideas, a menudo en un contexto de investigacion.

CBY7 - Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucion de problemas en entornos
nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area de estudio.

CBS8 - Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de formular juicios a partir de
una informacién que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas
a la aplicacién de sus conocimientos y juicios.

CB9 - Que los estudiantes sepan comunicar sus conclusiones y los conocimientos y razones ultimas que las sustentan a
publicos especializados y no especializados de un modo claro y sin ambigtiedades.

CB10 - Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que
habra de ser en gran medida autodirigido o auténomo.

CGOL1 - Los estudiantes son capaces de fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance tecnoldgico y cientifico
dentro de una sociedad basada en el conocimiento y en el respeto a: a) los derechos fundamentales y de igualdad de
oportunidades entre hombres y mujeres, b) los principios de igualdad de oportunidades y accesibilidad universal de las
personas con discapacidad y c) los valores propios de una cultura de paz y de valores democraticos.

CGO02 - Los estudiantes son capaces de resolver problemas y tomar decisiones de cualquier indole bajo el compromiso con la
defensa y practica de las politicas de igualdad.

TRANSVERSALES:

CTO1 - El/la estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales demostrando que responde al cambio con
flexibilidad.

ESPECIFICAS:

CEOL1 - Los estudiantes demuestran su conocimiento y comprension de los hechos aplicando conceptos, principios y teorias
relacionadas con la Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional.

CEO04 - Comprende los fundamentos tedricos y practicos de técnicas computacionales con las que puede analizar la estructura
electronica, morfolégica y estructural de un compuesto e interpreta adecuadamente los resultados.

CE12 - Estéa familiarizado con los postulados fundamentales de la Mecanica Cuéantica necesarios para un buen entendimiento
de los métodos mas comunes utilizados en quimica cuantica.

CEL16 - El/la estudiante es capaz de discernir entre los diferentes métodos existentes y como seleccionar el mas adecuado para
cada problema.

1.12.2. Resultados de aprendizaje
Esta es la segunda asignatura del Master dedicada a métodos de la Quimica Tedrica y Computacional. En este caso el acento

se pone en los métodos para el estudio de sistemas moleculares de gran tamafio y con un gran nimero de conformaciones
accesibles. Por ello la asignatura se centra en tres grandes objetivos:
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e Célculo de la energia para sistemas de gran tamafio: Campos de fuerza, métodos de continuo y métodos QM/MM
« Exploracion del espacio configuracional: Métodos de dindmica molecular clasica y cuantica
« Obtencion de propiedades dindmicas a través de simulaciones de de dindmica molecular

1.12.3. Objetivos de la asignatura

Mas especificamente, se plantean una serie de objetivos particulares en forma de preguntas:

« ¢ Como podemos describir sistemas moleculares muy grandes, tales como proteinas o acidos nucleicos?

« ¢ Como describir sistemas moleculares muy grandes cuando se necesita una descripcion cuantica de parte de éI?
* ¢ Como describir interacciones intermoleculares en sistemas grandes?

» ¢ Como describir moléculas en disoluciéon?

e ¢Cuales son las ventajas y desventajas de los modelos de continuo?

« ¢Como obtener propiedades promedio y de equilibrio en sistemas con muchas configuraciones accesibles?

« ¢Como se pueden calcular propiedades dependientes del tiempo?

1.13. Contenidos del programa

Unidad 1. Interacciones intermoleculares: Introduccion. Interacciones de largo alcance. Interacciones repulsivas. Interaccion
total, modelos y limitaciones

Unidad 2. Campos de fuerza: Introduccion. Términos energéticos. Ejemplos. Validacion

Unidad 3. Métodos de simulacion. Introduccion. Descripcion del sistema. Dinamica Molecular. Cuestiones practivas

Unidad 4. Geometria molecular y energia. Superficies de energia potencial (PES). Exploracion y caracterizacion de puntos
estacionarios. Propiedades moleculares. Espacio conformacional de moléculas bioldgicas

Unidad 5. Modelos de solvatacion aplicados en Mecanica Cuantica; Modelos discretos; Modelos continuos; Modelos mixtos
discreto-continuos o semicontinuos; Modelos hibridos QM/MM; Aplicaciones

Unidad 6. Técnicas de simulacion por ordenador basadas en métodos estadisticos. Introduccién; Andlisis de Modos Normales;
Célculo de propiedades termodinamicas y estructurales; Energia libre de Gibbs y Helmholtz; Energia libre y funciones de
particion; Energia libre y promedios; “The Particle Insertion”; “Free Energy Perturbation”; “Thermodynamic Integration”; “Slow
Growth”; “ Umbrella Sampling”; Problemas y limitaciones

Unidad 7. Métodos de simulacién avanzados: Introduccién. Dindmica Molecular Ab Initio. Dindmica Molecular Carr-Parrinello

Unidad 8. Métodos avanzados para el calculo de energia libre. Métodos basados en caminos fisicos: nudged elastic band,
dimer method, string method, growing string method, transition path sampling, Parallel Tempering, Replica Exchange MD.
Métodos basados en el “History-dependent biasing potential”: Metadynamics (MTD) y Paradynamics (PD).

Practicas:

Practica 1. Obtencidn de parametros para un campo de fuerza mediante célculo cuanticos
Practica 2. Simulacién de Dinamica Molecular de disoluciones acuosas

Practica 3. Simulacion de Dindmica Molecular d euna proteina

Practica 4: Reactividad: calculo de un perfil de reaccién en fase gas

Pracica 5: Reactividad: calculo de un perfil de reaccion en disolucion

Practica 6. Célculo de efectos cinéticos isotdpicos

1.14. Referencias de consulta

e M. P. Allen, D. J. Tildesley. Computer Simulation of Liquids. Oxford University Press, New York 1989
¢ A.R. Leach. Molecular Modelling. Longman, London, 1996

¢ D. Frenkel & B. Smit. Understanding Molecular Simulation. Academic Press, San Diego, 1996

* A. Stone. The Theory of Intermolecular Forces. Oxford University Press, 2013

2. Metodologias docentes y tiempo de trabajo del estudiante

2.1. Presencialidad

#horas
Porcentaje de actividades presenciales (minimo 33% del 35
total)
Porcentaje de actividades no presenciales 90
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2.2. Relacion de actividades formativas

Actividades presenciales N° horas
Clases tedricas en aula 20
Seminarios/ Clases practicas 15

Practicas clinicas

Practicas con medios informaticos
Practicas de campo

Practicas de laboratorio

Practicas externas y/o practicum
Trabajos académicamente dirigidos
Tutorias

Actividades de evaluacion

Otras

Leccion Magistral: El profesor expondré los contenidos del curso en sesiones presenciales o por video conferencia de dos
horas basandose en los materiales docentes publicados en la plataforma Moodle.

Leccion Practica: El profesor expondra ejercicios basados en los conceptos estudiados para ponerlos en practica mediantes
calculos.

Docencia en red. Se utilizara las distintas herramientas que ofrece la plataforma Moodle (https://posgrado.uam.es).
Publicacion de contenidos de la asignatura, herramientas de trabajo en grupo: foros de discusion y wiki, correo electrénico

Tutorias. El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos sobre cuestiones puntuales que los estudiantes
puedan plantear.

Seminarios online. Con posterioridad a las clases expositivas, se realizaran seminarios online para discutir los resultados
obtenidos en los trabajos propuestos, las dudas sobre las metodologias empleadas, y supervisar la preparacion de los informes
elaborados por los estudiantes.

3. Sistemas de evaluacion y porcentaje en la calificacién final

3.1. Convocatoria ordinaria

Los conocimientos adquiridos por el estudiante seran evaluados a lo largo de todo el curso, intentando que el estudiante
avance de forma regular y constante en la asimilacion de los contenidos de la asignatura.

La nota final de la asignatura se basara en los ejercicios, trabajos y discusion de los mismos que se ira realizando durante el
curso. Los ejercicios se basaran en los contenidos de las clases practicas del curso.

3.1.1. Relacién actividades de evaluacion

Actividad de evaluacion %
Examen final (maximo 70% de la calificacion final o el
porcentaje que figure en la memoria)
Evaluacién continua

3.2. Convocatoria extraordinaria

Se realizara un examen final Unico que sera de caracter tedrico y que abarcara los contenidos de toda la asignatura. La
puntuacién en la convocatoria extraordinaria se realizara en base a los siguientes porcentajes:

¢ 70% el examen final,
« 30 % la realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura.

3.2.1. Relacién actividades de evaluacion

Actividad de evaluacién %
Examen final (maximo 70% de la calificacion final o el 20
porcentaje que figure en la memoria)
Evaluacion continua 30

4. Cronograma orientativo
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https://posgrado.uam.es).

Por favor, comprobar el horario oficial publicado en la pagina web del Master.
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