Principios de Fisicoquimica Molecular aplicados a sistemas biologicos.

FACULTAD DI

QUIMICA
Caracter del curso Optativo/Electivo
Semestre en que se dicta | Semestre par
Numero de créditos 6

Clases tedricas: 2 Horas (14 semanas)

Carga horaria semanal ;
9 Clases laboratorio: 2 Horas (10 semanas)

(hs)

Previaturas Fisicoquimica Molecular Basica o Modelado Molecular (al menos 1 de ellas)
Cupo

Estructura Responsable:
Departamento de Experimentacion y Teoria de la Estructura de la Materia y sus Aplicaciones
(DETEMA), Grupo de Quimica y Biologia Computacional (CCBG)

Docente Responsable:
Mauricio Vega Teijido

Docentes Referentes:
Aline Katz
Oscar N. Ventura

Objetivos:

o Presentar al estudiante una vision molecular de los sistemas quimicos en un proceso de
complejidad estructural creciente.

¢ Fomentar la comprension de los conceptos fisicoquimicos subyacentes en las transformaciones
quimicas y la diversidad estructural en sistemas biolégicos y relacionados.

o Crear conocimiento técnico basico en metodologias computacionales y su uso cooperativo para el estudio
de los factores quimicos y electrénicos que controlan los procesos biolégicos (reactividad).

Contenido:

Programa y cronograma previsto

Teoricos

Semana 1 Introduccion General a la Fisicoquimica Molecular

Semana 2 Introduccién histérica de la Mecanica Cuantica (QM)

Semana 3 Bases fisicas y matematicas de la Mecanica Cuantica

Semana 4 Conjuntos de base, HF y configuracién electrénica

Semana 5 Post-HF, DFT, métodos semiempiricos. Propiedades moleculares y de la densidad
electronica.

Semana 6 Complementariedad entre Mecanica Molecular (MM) y QM. Métodos simultaneos y
secuenciales.

Semana 7 Complejos Moleculares. Métodos experimentales de determinacion de estructura de
molecular. CD, NMR, Difraccion de Rayos X y Criomicroscopia Electrénica (Cryo-
EM)
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Semana 8 Generacién de coordenadas para estudios QM. Solvatacién implicita y explicita.
Semana 9 Métodos de Optimizacion de los sistemas moleculares (EM, DM). Modelado de
moléculas biolégicas y otros blancos de unién molecular.
Semana 10 Métodos de construccién y estudio de complejos moleculares
Semana 11 Métodos hibridos (QM/MM, QM/QM2)
Semana 12 Seminarios de ejemplos de casos bibliograficos
Semana 13 Seminarios de ejemplos de casos bibliograficos
Semana 14 Consideraciones integradoras finales y consultas sobre casos.

Clases Practicas en laboratorio. Comienza en la segunda semana:

Semana 2 Geometria espacial, construcciéon y manipulacion de moléculas (moléculas
pequefas, horquillas beta, superposiciéon de péptidos, etc.)

Semana 3 Introduccién a Gaussian09, Vi, Nano y Unix. Construccién y optimizacién de Acido
acetilsalicilico y otros compuestos (discusion de algunas propiedades)

Semana 4 -5 Modelado de moléculas pequenas de relevancia biolégica Ej: bases nitrogenadas de
acidos nucleicos (importancia de tautomeria, enlaces de hidrégeno y vinculacion con
rol biolégico).

Semana 6 Estudio computacional de compuestos y construccion de bases de datos.

Semana 7 Preparacion de sitio receptor de unidn (protonacion, MM, analisis del sitio activo,
obtencién de coordenadas para QM)

Semana 8 -9 Construccién de complejos moleculares. Docking de ligandos en sitios putativos de
union (obtencion de coordenadas del ligando y el entorno del receptor y solvente)

Semana 10 -11 Relajacion mediante MM y optimizacién de modelos por DM (combinacién DM/QM)

Semana 12 -

Semana 13 -

Semana 14 -

Bibliografia:

- Material multimedia preparado por docentes del Laboratorio.

- Manuales del software usado en los laboratorios.

- N.H. Morgon, K. Coutinho, Métodos de Quimica Tedrica e Modelagem Molecular, Livraria da Fisica; 12 edi¢éo, 2007.

- J. Andrés, J. Beltran, Quimica Tedrica y Computacional, Univestitat Jaume-I, 2000.

- C.E. Dykstra, Physical Chemistry, A Modern Introduction, Prentice-Hall, New Jersey, 1997.

- D.A. McQuarrie, J.D. Simon, Physical Chemistry, A Molecular Approach, University Science Books, Sausalito, California, 1998.
- G.C. Schatz, M. A. Ratner, Quantum Mechanics in Chemistry, Prentice Hall, Englewood Cliffs, New Jersey, 1993.
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Modalidad del Curso:
Tedrico Practico Laboratorio Otros (*)
Asistencia
Obligatoria N/A N/A
Modalidad_ Flgxible N/A N/A
(carga horaria minima)

La asistencia no es obligatoria, en ninguna de las 2 modalidades.

(*) Especificar (talleres, seminarios, visitas, tareas de campo, pasantias supervisadas, etc.)

Régimen de ganancia:

El curso tendra 2 pruebas escritas (20+30=50 puntos del total). También se valorara la actuacion individual, en los
informes practicos y en seminarios (20 puntos del total). Para exonerar el curso de debe alcanzar como minimo 36
puntos en 70; se aprueba el curso si se obtiene un puntaje comprendido entre 21 y 35, y se obtiene la categoria a
examen si el puntaje obtenido es menor a 21.

Por mayor informacién visitar la pagina del curso o consultar directamente en la estructura
responsable de la asignatura.
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