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Objectius

L' objectiu d'aquesta assignatura és introduir als alumnes en els principis de la simulacié biomolecular que
permet visualitzar a nivell atdmic com es desenvolupen els processos bioldgics. La simulacié biomolecular
es basa en un procés de modelitzacido molecular del sistema biologic que implica una série d'etapes que es
treballaran en aquest curs tant a nivell tedric com practic: 1) Calcul de I'energia del sistema donada una
determinada disposicié dels seus atoms i molécules mitjangant métodes de la Mecanica Molecular i la
Mecanica Quantica; 2) Estudi de les técniques computacionals que permeten determinar com l'energia del
sistema varia en funcio de les seves coordenades: a) Tecniques de minimitzacié de I'energia; b) Técniques
de Dinamica Molecular; c) Métodes de calcul de I'energia lliure; d) Técniques de docking molecular; 3)
Aplicacions al disseny de farmacs i a l'estudi de la catalisi enzimatica.

Competéncies

® Adaptar-se a noves situacions.

® Aprendre de manera autonoma.

® Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.

® Demostrar iniciativa i esperit emprenedor.

® Demostrar que es comprenen els conceptes, els principis, les teories i els fets fonamentals de les
diferents arees de la quimica.

® Gestionar I'organitzacié i la planificacio de tasques.

® Gestionar, analitzar i sintetitzar informacio.
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® |nterpretar les dades obtingudes mitjangant mesures experimentals, incloent-hi I'Us d'eines
informatiques; identificar-ne el significat i relacionar les dades amb les teories quimiques, fisiques o
biologiques apropiades.

® Mostrar sensibilitat en qliestions mediambientals.

Obtenir informacid, incloent-hi la utilitzacio de mitjans telematics.

Proposar idees i solucions creatives.

Raonar de forma critica.

Reconeéixer i analitzar problemes quimics i plantejar respostes o treballs adequats per a resoldre'ls.

Resoldre problemes i prendre decisions.

Treballar en equip i cuidar les relacions interpersonals de treball.

Utilitzar la informatica per al tractament i presentacié d'informacio.

Resultats d'aprenentatge

Adaptar-se a noves situacions.
Analitzar trajectories de dinamica molecular.
Aprendre de manera autdbnoma.
Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.
Demostrar iniciativa i esperit emprenedor.
Determinar els canvis estructurals i energétics associats a un cami de reaccié quimica.
Distingir entre els métodes computacionals aplicats a les biomolécules.
Gestionar I'organitzacio i la planificacié de tasques.
9. Gestionar, analitzar i sintetitzar informacié.
10. Manejar a nivell basic la simulacié per ordinador.
11. Manejar la metodologia basica de la quimica quantica i la mecanica molecular.
12. Mostrar sensibilitat en qlestions mediambientals.
13. Obtenir informacio, incloent-hi la utilitzacié de mitjans telematics.
14. Plantejar simulacions en fase condensada.
15. Produir simulacions d'interaccions proteina-lligand.
16. Proposar idees i solucions creatives.
17. Raonar de forma critica.
18. Reconeixer les bases dels sistemes operatius i del llenguatge informatics.
19. Resoldre problemes i prendre decisions.
20. Treballar en equip i cuidar les relacions interpersonals de treball.
21. Utilitzar la informatica per al tractament i presentacié d'informacio.
22. Visualitzar biomolécules i certes propietats estructurals per mitja de programes de visualitzacio.
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Continguts

Bloc . QUIMICA COMPUTACIONAL

1. Introducci6 ala modelitzacié molecular.
2. MecanicaMolecular.

3. Teoriad'Orbitals Moleculars.

4. Métodes post-Hartree-Fock.

5. Métodes del funcional de ladensitat.

6. Métodes hibrids.

7. Modelitzaci6 del dissolvent.

Bloc1l. SIMULACIO BIOMOLECULAR
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1. Introduccié: Biomoléculesi simulacions.
2. Métodes de simulaci6: Dinamica Molecular.
3. Cdculs de diferencies d'energialliure.

4. Interaccio proteina-lligand i proteina-proteina.

5. Catalisi enzimatica: mecanismesi velocitat de reaccio.

Metodologia

METODOLOGIA

L'assignatura SIMULACIO BIOMOLECULAR és una optativa de 6 ECTS pertanyent ala

mencié de QUIMICA BIOLOGICA.

La metodologia docent de |'assignatura consisteix en classes teoriques a l'aula i classes practiques
al'aula d'informatica dirigides pels professors responsables de |'assignatura. Les classes teoriques
i practiques es completaran amb hores de tutoria supervisades pels professors a fi de resoldre
dubtes. L'alumne haura de treballar de forma autonoma sobre els continguts teorics i les
guestions/problemes plantejats pels professors a les sessions presencials i en la reditzacié dels
treballs de I'assignatura que comportaran una part de recerca bibliografica.

Activitats formatives

Titol Hores ECTS

Tipus: Dirigides

Resultats d'aprenentatge

Classes Teoriques 35 1,4

2,6,7,10,11, 14,15, 18, 22

Classes practiques 16 0,64

2,7,8,9,10,11, 14, 15,17, 18, 19, 21, 22

Tipus: Supervisades

Tutories 5 0,2

8,9

Tipus: Autdonomes

Estudi 50 2 1,2,3,6,7,8,9,10, 11, 13, 14, 15,17, 18, 19
Realitzacio de treballs 10 0,4 1,3,4,5,8,9,12,13,16, 17, 19, 20, 21
Recerca bibliografica 5 0,2 9,13
Resolucié de qliestions/problemes 20 0,8 2,3,6,7,8,9,10, 11,14, 15,17, 18, 19, 22
Avaluacio
AVALUACIO
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L'avaluacié d'aguesta assignatura es fara amb avaluacio continuada. No hi ha examens parcials ni
examen de recuperaciO. Les proves escrites es faran on line 0 al'aula utilitzant quizzesi
problemes. Es completara |'avaluacio de |'assignatura mitjangant la correccié d'un treball.

Nota Global = 70% * Nota Quizzes/Problemes + 30% * Notatreball

A fi derebrelaqualificaci6 global es permetra (per causes justificades) que no shagi realitzat una
de les activitats d'avaluacio (quizzes/problemes).

Si I'alumne nomeés ha estat avaluat com a maxim d'un 25% de les proves i abandona, la
gualificacio final sera de no presentat.

Activitats d'avaluacio

Titol Pes Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Lliurament/Presentacio treball 30 3 0,12 1,4,5,6,8,9,12, 14,17, 19, 20, 21

Quizzes/problemes 70 6 0,24 1,2,7,9,10, 11, 15,17, 18, 19, 21
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