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CAPACITATS PREVIES

Coneixements basics de quimica i fisica

METODOLOGIES DOCENTS

L’assignatura consta de quatre hores a la setmana a l'aula d’informatica: dues corresponen a classes expositives i exercicis practics
guiats, i amb ordinador. Les altres dues hores de classe correspondran al desenvolupament d’un projecte de simulacié de materials
amb ordinador.

El temari es dividira en quatre parts i en cada una d’elles s’haura de realitzar un treball no presencial basat en els projectes de
simulacio desenvolupats al laboratori. Al llarg del curs es treballaran en grups diferents articles de simulaciéo que s’exposaran i
discutiran a classe.

OBJECTIUS D'APRENENTATGE DE L'ASSIGNATURA

Es plantejara una assignatura basada en projectes i objectius a curt termini. Aixi doncs I'alumne realitzara tot un seguit d'exemples
practics de simulacié atomistica de materials avancats que s'aniran desenvolupant al llarg de tot el curs per tal d'entendre el seu
comportament, la interrelaci6 amb el seu entorn, i enfocats en el camp de I'Enginyeria Quimica, de materials, de la catalisi i
bioenginyeria. A través de les técniques de simulacié computacional es pretén que I'alumne tingui una visi6 més explicita dels
diferents nivells d'organitzacié de la matéria en funcié de I'escala de la grandaria i del marc temporal dels fenomens fisics que
s'estudien a nivell experimental.

Els principals objectius formatius sén:

e Familiaritzar els alumnes amb els conceptes basics de la simulacié atomistica de materials i biomaterials

e Proporcionar eines per a la visualitzacié i manipulacié de sistemes atomistics per a I’enginyeria i la bioenginyeria
e Familiaritzar els alumnes en les técniques de simulacié basades en la dinamica molecular
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HORES TOTALS DE DEDICACIO DE L'ESTUDIANTAT

Tipus Hores Percentatge
Hores grup gran 20,0 33.33
Hores grup petit 40,0 66.67

Dedicaci6 total: 60 h

CONTINGUTS

1. Introduccio al modelatge molecular

Descripcio:

e Introduccié

e Coneixement de I'entorn de treball: Sistema operatiu Linux
e Comandes basiques de Linux

e Scripts

e Descripcid i representacié de models atomistics

Activitats vinculades:
o Classes teoriques i exercicis guiats
e Practica 1: introduccio al Linux

Dedicacié: 30h

Grup gran/Teoria: 4h

Grup mitja/Practiques: 8h
Aprenentatge autonom: 18h

2. Model classic. Estudis conformacionals de materials i proteines

Descripcio:

e Representacio i visualitzacid de cristalls, materials amorfs i proteines
e Representacid de les interaccions atdomiques: force-field

e Dinamica molecular de sistemes

Activitats vinculades:
o Classes teoriques i exercicis guiats
e Practica 2: Estudi estructural d’un polimer, cristall i/o proteina

Dedicacié: 30h

Grup gran/Teoria: 4h

Grup mitja/Practiques: 8h
Aprenentatge autonom: 18h
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3. Model quantic. Catalisi heterogénia i enzimatica

Descripcio:
e Modelitzacié de sistemes amb reaccié quimica
e Tecniques de simulacié quantiques

Activitats vinculades:
e Classes teoriques i exercicis guiats
e Practica 3: Simulacié d'un procés de catalisi heterogenia i/o enzimatica

Dedicacié: 30h

Grup gran/Teoria: 4h

Grup mitja/Practiques: 8h
Aprenentatge autonom: 18h

4. Aplicacions. Simulaciéo avancada de materials

Descripcio:

e Polimers

e Materials hibrids i sistemes heterogenis

e Processos enzimatics

e Bioinformatica estructural: Fast threading, homology, disseny de farmacs per ordinador

Activitats vinculades:
e Classes teoriques i exercicis guiats
e Practica 4: Practica oberta de simulacié aplicada amb tema lliure (a escollir entre un conjunt finit)

Dedicacié: 60h

Grup gran/Teoria: 8h

Grup mitja/Practiques: 16h
Aprenentatge autonom: 36h

SISTEMA DE QUALIFICACIO

L'avaluacid de l'assignatura es dura a terme mitjangant la valoracié de cada un dels quatre projectes que es desenvolupen al llarg del
curso ( 4 x 20% = 80%) i del treball d’exposicié a classe (20%).

NORMES PER A LA REALITZACIO DE LES PROVES.

No hi ha examen final
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