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CAPACIDADES PREVIAS

Conocimientos basicos de quimica y fisica

METODOLOGIAS DOCENTES

La asignatura consta de cuatro horas a la semana en el aula de informatica: dos corresponden a clases expositivas y ejercicios
practicos guiados, y con ordenador. Las otras dos horas de clase corresponderan al desarrollo de un proyecto de simulacién de
materiales con ordenador.

El temario se dividira en cuatro partes y en cada una de ellas debera realizar un trabajo no presencial basado en los proyectos de
simulacién desarrollados en el laboratorio. A lo largo del curso se trabajaran en grupos diferentes articulos de simulacidon que se
expondran y discutirédn en clase.

OBJETIVOS DE APRENDIZAJE DE LA ASIGNATURA

Se planteard una asignatura basada en proyectos y objetivos a corto plazo. Asi pues el alumno realizard una serie de ejemplos
practicos de simulacién atomistica de materiales avanzados que se irdn desarrollando a lo largo de todo el curso para entender su
comportamiento, la interrelaciéon con su entorno, y enfocados en el campo de la Ingenieria Quimica, de materiales, de la catalisis y
bioingenieria. A través de las técnicas de simulacién computacional se pretende que el alumno tenga una visién mas explicita de los
diferentes niveles de organizacion de la materia en funcidn de la escala del tamafio y del marco temporal de los fendmenos fisicos que
estudian a nivel experimental.

Los principales objetivos formativos son:

e Familiarizar a los alumnos con los conceptos basicos de la simulacién atomistica de materiales y biomateriales

e Proporcionar herramientas para la visualizaciéon y manipulacién de sistemas atomisticos para la ingenieria y la bioingenieria
e Familiarizar a los alumnos en las técnicas de simulacién basadas en la dindmica molecular
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HORAS TOTALES DE DEDICACION DEL ESTUDIANTADO

Tipo Horas Porcentaje
Horas grupo grande 45,0 30.00
Horas aprendizaje auténomo 90,0 60.00
Horas grupo pequefio 15,0 10.00

Dedicacion total: 150 h

CONTENIDOS

1. Introduccion al modelado molecular

Descripcion:

e Introduccién

e Conocimiento del entorno de trabajo: Sistema operativo Linux
e Comandos basicos de Linux

e Scripts

e Descripcidon y representacion de modelos atomisticos

Actividades vinculadas:
e Clases teodricas y ejercicios guiados
e Practica 1: introduccion al Linux

Dedicacioén: 30h

Grupo grande/Teoria: 4h
Grupo mediano/Practicas: 8h
Aprendizaje auténomo: 18h

2. Modelo clasico. Estudios conformacionales de materiales y proteinas

Descripcion:

e Representacion y visualizacién de cristales, materiales amorfos y proteinas

e Representacion de las interacciones atdémicas: force-field
e Dindmica molecular de sistemas

Actividades vinculadas:
e Clases teodricas y ejercicios guiados
e Practica 2: Estudio estructural de un polimero, cristal y/o proteina

Dedicacioén: 30h

Grupo grande/Teoria: 4h
Grupo mediano/Practicas: 8h
Aprendizaje auténomo: 18h
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3. Modelo cuantico. Catalisis heterogénea y enzimatica

Descripcion:
e Modelizacidén de sistemas con reaccion quimica
e Técnicas de simulacion cuanticas

Actividades vinculadas:
e Clases teodricas y ejercicios guiados
e Practica 3: Simulacién de un proceso de catélisis heterogénea y/o enzimatica

Dedicacién: 30h

Grupo grande/Teoria: 4h
Grupo mediano/Practicas: 8h
Aprendizaje auténomo: 18h

4. Aplicaciones. Simulacion avanzada de materiales

Descripcion:

e Polimeros

e Materiales hibridos y sistemas heterogéneos

e Procesos enzimaticos

e Bioinformatica estructural: Fast threading, homology, disefio de farmacos por ordenador

Actividades vinculadas:
e Clases teodricas y ejercicios guiados
e Practica 4: Practica abierta de simulacién aplicada con tema libre (a elegir entre un conjunto finito)

Dedicacion: 60h

Grupo grande/Teoria: 8h
Grupo mediano/Practicas: 16h
Aprendizaje auténomo: 36h

SISTEMA DE CALIFICACION

Cualquier acto de fraude académico, plagio o uso o mera tenencia al alcance de medios no autorizados en cualquier actividad de
evaluacién comportara la calificacion de cero (0) en la prueba o entrega afectada. Ademas, de acuerdo con la normativa de la
Universidad, la posible derivacion de los hechos para la apertura de un expediente disciplinario implicard que la asignatura quede en
el estado provisional de "pendiente de evaluacion" hasta la resolucién del expediente. La gestion de estas incidencias se lleva a cabo
de acuerdo con el Marco de actuacion para la integridad académica en la evaluacién de la UPC.

La evaluacion de la asignatura se llevara a cabo mediante la valoracion de cada uno de los cuatro proyectos que se desarrollan a lo
largo del curso (4 x 20% = 80%) y del trabajo de exposicidon en clase (20%).

NORMAS PARA LA REALIZACION DE LAS PRUEBAS.

No hay examen final

BIBLIOGRAFIA

Basica:
- Leach, Andrew R. Molecular modelling : principles and applications. 2nd ed. Harlow [etc.]: Addison Wesley, 2001. ISBN
0582382106.

Complementaria:
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- Cramer, Christopher J.. Essentials of computational chemistry : theories and models. 2nd ed. Wiley John & Sons, 2004. ISBN
9780470091821.
- van Santen, Rutger A.. Modern heterogeneous catalysis : an introduction. Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, 2017. ISBN
9783527339617.
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