Nombre del Curso Fechas

Curso Teorico-Practico de Introduccion a las Simulaciones

Computacionales de Dindmica Molecular 1-13 de Agosio de 2011

Contacto Horas

Angel Pifieiro. Grupo de Materia Blanda y Biofisica Molecular, | 30 Horas (15 Presenciales + 15 Trabajo Personal)
Universidad de Santiago de Compostela

Correo electrénico: Angel.Pineiro@usc.es

Expectativas y Conocimientos previos

En este curso se pretende introducir la teoria en la que se basan las simulaciones computacionales de dinamica molecular asi como aplicar
esta metodologia al estudio de varios sistemas modelo en diferentes escalas de resoluciéon, tamafio y tiempo de simulacién.

Al finalizar el curso se espera que los estudiantes:

- Entiendan el potencial y las limitaciones de los métodos de simulacién de dindmica molecular para estudiar diferentes tipos de sistemas
en modelos realistas de su entorno natural

- Sean capaces de entender y valorar publicaciones basadas en simulaciones de dinamica molecular de varios sistemas, incluyendo
péptidos, proteinas y/o modelos de membranas

- Utilizar alguno de los programas mas tipicos para realizar simulaciones computacionales de dindmica molecular

- Logren hacer un analisis basico de las trayectorias que resultan de las simulaciones de dinamica molecular de sistemas simples

- Sean capaces de disefiar y realizar por si mismos simulaciones de dinamica molecular de sistemas muy simples

Los estudiantes deberian estar familiarizados con:
- mecanica clasica, algebra vectorial y matricial, conocimientos basicos de entorno Linux




Descripcion de contenidos

1. Introduccién

2. Principios Generales: algoritmos basicos, campos de fuerza, condiciones periddicas de contorno, termostatos, barostatos,
interacciones electrostaticas, restricciones y fuerzas especiales

3. Programas: motores de MD, visualizadores moleculares y generadores de graficas

4. Andlisis de trayectorias para sistemas representativos: estructura, comportamiento dindmico e interacciones con las moléculas del
entorno

5. Limitaciones y trucos: métodos de resolucion multiescala y mapeado bidireccional

6. Aplicaciones y ejemplos: plegamiento y desplegamiento de péptidos y proteinas, membranas y proteinas de membrana, simulaciones
de moléculas en interfases, agregaciéon supramolecular

Practicas:
Se propondran ejercicios en los que los estudiantes deberan disefiar y ejecutar simulaciones sencillas y analizar trayectorias simples
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Comentarios adicionales

1.- Se impartiran dos clases de 2.5 horas por clase cada semana entre el 1 y el 19 de Agosto de 2011. Se pedira a los alumnos una serie
de ejercicios para lo cual se espera que dediquen un tiempo aproximado de 15 horas adicionales. Al final del curso cada alumno entregara
un informe de su trabajo.

2.- Cada alumno deberia disponer de un ordenador con un sistema linux instalado (preferiblemente una versidon anterior ala 11.00 de
Ubuntu). Todos los programas instalados son de libre distribucion y veremos en las clases como instalarlos en una cuenta local.

3.- Para el buen funcionamiento del curso se requiere un nimero de estudiantes minimo de 8 y maximo de 15

4.- El curso va dirigido a estudiantes de ultimo(s) semestre(s) de Licenciatura o Posgrado




