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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 discutirdn en clase.

OBJETIVOS DE APRENDIZAJE DE LA ASIGNATURA

Se planteara una asignatura basada en proyectos y objetivos a corto plazo. Asi pues el alumno realizara una serie de ejemplos
practicos de simulacién atomistica de materiales avanzados que se iran desarrollando a lo largo de todo el curso para entender su
comportamiento, la interrelacion 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 tamafo y del marco temporal de los fendomenos fisicos que
estudian a nivel experimental.

Los principales objetivos formativos son:

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

e Proporcionar herramientas para la visualizacién y manipulacion de sistemas atomisticos para la ingenieria y la bioingenieria
e Familiarizar a los alumnos en las técnicas de simulacién basadas en la dinamica molecular

Fecha: 07/07/2023 Pagina: 1/ 3



UNIVERSITAT POLITECNICA
DE CATALUNYA

BARCELOMNATECH

HORAS TOTALES DE DEDICACION DEL ESTUDIANTADO

Tipo Horas Porcentaje
Horas grupo pequeio 40,0 66.67
Horas grupo grande 20,0 33.33

Dedicacion total: 60 h

CONTENIDOS

1. Introduccion al modelado molecular

Descripcion:

e Introduccion

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

e Scripts

e Descripcidon y representacion de modelos atomisticos

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

Dedicacion: 30h

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

2. Modelo clasico. Estudios conformacionales de materiales y proteinas

Descripcion:

e Representacion y visualizacion de cristales, materiales amorfos y proteinas

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

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

Dedicacion: 30h

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

Fecha: 07/07/2023

Pagina: 2/ 3



UNIVERSITAT POLITECNICA
DE CATALUNYA

BARCELOMNATECH

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

La evaluacién 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
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