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Prerrequisitos

No existen requisitos académicos previos para inscribirse. Dado que se trata de un curso de caracter
computacional, es deseable tener interés por la programacién o la computacion en general. Contar con
conocimientos previos de Python u otros lenguajes de programacion resulta Gtil, aunque no es imprescindible.

Objetivos

El objetivo de este curso es proporcionar métodos de simulacidon computacional para el estudio de sistemas
de materia blanda a escala nanométrica. El término general «materia blanda» abarca numerosos materiales
organizados (y autoorganizados) en la nanoescala en un estado intermedio entre el sélido y el liquido, donde
la entropia, el orden y el desorden desempenan un papel fundamental. Estos materiales incluyen, entre otros,
polimeros, hidrogeles, cristales liquidos, vesiculas, nanoparticulas (organicas e inorganicas) y materiales
supramoleculares, asi como materia biolégica (desde biomoléculas como acidos nucleicos, proteinas, lipidos y
sus agregados, hasta virus). El curso abordara algunos de los conceptos tedricos basicos utilizados para
describir estos nanosistemas (tales como fluctuaciones y ruido, autoensamblaje o acoplamiento y
reconocimiento molecular) desde una perspectiva practica y computacional.

Resultados de aprendizaje

® CA19 (Disefar la modelizacion de materiales blandos usando las técnicas de simulacién apropiadas.)
Disefar la modelizacion de materiales blandos usando las técnicas de simulacién apropiadas.
® CA20 (Comparar los resultados de simulacion de materia blanda con datos experimentales de la



propiedad objeto de estudio cuando éstos existan.) Comparar los resultados de simulacién de materia
blanda con datos experimentales de la propiedad objeto de estudio cuando éstos existan.

® KA18 (Identificar la técnica computacional mas adecuada en la descripcion de procesos de interaccion
entre nanomateriales y entidades bioldgicas.) Identificar la técnica computacional mas adecuada en la
descripcién de procesos de interaccion entre nanomateriales y entidades bioldgicas.

® KA19 (Identificar las ecuaciones que rigen la dinamica molecular newtoniana y la dinamica de
estructuras.) ldentificar las ecuaciones que rigen la dinamica molecular newtoniana y la dinamica de
estructuras.

® SA24 (Utilizar software libre de dinamica molecular para estudiar procesos biolégicos y su interaccién
con nanomateriales.) Utilizar software libre de dinamica molecular para estudiar procesos biolégicos y
su interaccion con nanomateriales.

® SA25 (Programar en matlab o python procesos de crecimiento y biolégicos.) Programar en matlab o
python procesos de crecimiento y bioldgicos.

® SAZ26 (Analizar las capacidades y restricciones fundamentales de las técnicas de simulacién de materia
blanda en base a los términos que el modelo incluye.) Analizar las capacidades y restricciones
fundamentales de las técnicas de simulacion de materia blanda en base a los términos que el modelo
incluye.

Contenidos
La asignatura consta de dos partes bien diferenciadas:

® Introduccién a la simulacion de materia blanda: Introduccion a las técnicas basicas de simulacion
(dinamica molecular y Montecarlo, tanto a nivel atomistico como de grano grueso).Ejemplos
introductorios de sistemas de materia blanda seleccionados (posibles casos: polimeros, nanoparticulas
en disolucién, autoensamblaje de nanoobjetos, nanoporos).

® Aplicacién a bionanosistemas: Aplicacion en profundidad de los métodos a sistemas biomoleculares,
con especial énfasis en las proteinas como ejemplo paradigmatico.

Actividades formativas y Metodologia

Titulo Horas ECTS Resultados de aprendizaje

Sesiones practicas 38 1,52 CA19, CA20, KA18, KA19, SA24,
SA26

Preparacion de las sesiones y trabajo previo con materiales de 24 0,96 CA19, CA20, KA18, KA19, SA24,

apoyo SA26

Proyecto Final 10 0,4 CA19, CA20, KA18, KA19, SA24,
SA26

La metodologia seguira un modelo de aprendizaje activo, basado en el enfoque de clase invertida parcial. Por
lo general, las sesiones tendran un caracter practico y se desarrollaran siguiendo este protocolo:

1. Unos dias antes de la clase, se proporcionara material introductorio sobre los conocimientos tedricos y
practicos de la actividad (videos de introduccién de los profesores, documentos de estudio, enlaces de
internet, etc.). Este material puede incluir algunos ejercicios basicos para resolver.

2. El dia programado para cada sesion, los profesores repasan brevemente los conceptos fundamentales y
los/las estudiantes resuelven casos practicos bajo supervision.

3. Al finalizar la sesion, se debera realizar una prueba en linea de forma presencial, con una duracion de entre
10 y 20 minutos. No esta permitido realizar la prueba desde un aula o lugar distinto al asignado para la clase
presencial.



Al concluir el modulo, se realizara un proyecto mas avanzado relacionado con los contenidos del curso, el cual
incluira una presentacion oral.

Nota: se reservaran 15 minutos de una clase dentro del calendario establecido por el centro o por la titulacion
para que el alumnado rellene las encuestas de evaluacion de la actuacion del profesorado y de evaluacion de
la asignatura o modulo.

Evaluacion

Actividades de evaluacion continuada

Titulo Peso Horas ECTS Resultados de aprendizaje

Prueba breve al final de sesién (9 pruebas) 45% 3 0,12 KA18, KA19, SA24, SA25, SA26

portafolios de trabajos de clase 10% 0 0 CA19, CA20, KA18, KA19, SA25, SA26
Proyecto Final 45% 0 0 CA19, CA20, KA18, KA19, SA24, SA25, SA26

Se llevara a cabo una evaluacion continua mediante los siguientes instrumentos:

a) Pruebas obligatorias al finalizar las sesiones practicas (se programaran alrededor de 9 pruebas, sujetas a
cambios) con una duracion de entre 10 y 20 minutos. No esta permitido realizar la prueba desde un aula o
lugar distinto al asignado para la clase presencial.

b) Un proyecto final de sintesis, de mayor complejidad y basado en los contenidos de la asignatura, que sera
realizado por el estudiante. La entrega del proyecto incluye los datos originales (asi como todas las evidencias
necesarias para acreditar la autoria del trabajo), un informe redactado por el estudiante y una presentacién
oral.

También sera necesario mantener un portafolios de las practicas y simulaciones hechas en clase, que se
evaluara.

Las actividades de evaluacién continua tienen como objetivo valorar el seguimiento diario de la asignatura y,
por tanto, no son recuperables.

NOTA: El uso de herramientas de IA solo esta permitido en aquellos casos o tareas especificos autorizados
explicitamente por el profesor.
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Software

Python programming language including scientific libraries
Google Collab

VMD molecular visualization software

OpenMM simulation package

Autodock Vina
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