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Aspectos generales

Titulo: INTRODUCCION AL MODELADO BIOMOLECULAR CON DINAMICA MOLECULAR

Semestre: 2025-2

Sede: Instituto de Ciencias Fisicas (UNAM Campus Morelos) por sistema hibrido - Presencial y por videoconferencia
Horario: Martes y Jueves de 11:00 hrs a 13:00 hrs

No. sesiones: 32

Duracién de la sesion: 2.00

Cupo total: 8

Durante este curso nos reuniremos dos veces por semana durante dos horas cada vez. Se espera que los estudiantes repasen de
antemano, con el apoyo de los libros en formato EBook que les seran provistos, los temas que se presentaran en cada clase. Asimismo,
seré obligacion del estudiante el trabajar de manera independiente las tareas programadas. Durante el curso se revisaran los conceptos
bésicos de la Quimica Cuéntica y sus derivaciones en la Mecanica Molecular y la Dindmica Molecular. También se hara una revision de
la termodinémica involucrada en el reconocimiento e interacciones de las biomoléculas; incluyendo a las proteinas de membrana, la
asociacion ligando-proteina, y cuando se debe emplear el grano grueso y cuando emplear a todos los atomos. Al final del curso se
programara una serie de sesiones practicas de Dinamica Molecular empleando algun servidor remoto para realizar calculos simples de
Mecanica Molecular y de Dinamica Molecular. Si el tiempo lo permite, se ensefiara como analizar los resultados y su interpretacion
biologica.

Observaciones:

Deseo que este tépico también sea publicado en el Posgrado de Ciencias Biomédicas y en el Posgrado en Ciencias Bioldgicas de la

UNAM.
Tutor responsable
Nombre: RAMON GARDUNO JUAREZ
Entidad: Instituto de Ciencias Fisicas
Email: unam.rgj@gmail.com
Teléfono: 7773291749
Métodos de evaluacion
METODO CANTIDAD PORCENTAJE
Examenes sorpresa 4 20%
Participacion en clase 14 30%
Proyecto de investigacion 1 30%
Tareas 6 20%
Integrantes
INTEGRANTE ROL HORAS  ACTIVIDAD COMPLEMENTARIA
RAMON GARDUNO JUAREZ Responsable 64.00

64/64

Introduccién

INTRODUCCION

El modelado computacional de biomoléculas se ha convertido en una herramienta indispensable en la ciencia y tecnologia biomolecular, junto a los experimentos y la
teorfa. Esta técnica juega un papel clave en el descubrimiento de nuevos farmacos, en la elucidacion de la estructura de proteinas y complejos proteicos; asi como en la
comprension de la organizacién de membranas bioldgicas, polisacaridos y acidos nucleicos; todos ellos son de sistemas dinamicos, cuyos movimientos internos
desempefian un papel funcional importante en la reactividad bioquimica.

Este curso cubre las técnicas basicas del modelado molecular y de las simulaciones por computadora que se aplican al estudio de la funcién y estructura de
biomoléculas. Basandose en una formacién basica en fisicoquimica (se supone que los alumnos tienen este conocimiento), este curso presenta la teoria basica detras de
las técnicas de simulacion biomolecular como la quimica cuantica, la mecéanica molecular (MM) y la dindmica molecular (DM). Se revisara el empleo de técnicas gréficas
para la representacion de la estructura y reactividad de las moléculas.
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Este curso esté disefiado principalmente para estudiantes de posgrado y estudiantes de licenciatura avanzados en las areas de fisica, quimica, biologia molecular, o de
otros campos del conocimiento, que necesiten adiestrarse en la teorfa de la simulacién y modelado molecular.

JUSTIFICACION

Son muchos los tipos de problemas bioguimicos que pueden estudiarse empleando las técnicas de modelado y simulacién molecular con el propésito ultimo de tratar de
eliminar experimentos costosos en términos econémicos y/o morales (e.g., experimentacion animal).

La DM se puede considerar como un "microscopio virtual" con alta resoluciéon espacial y temporal. Por medio de ésta, se pueden calcular diferentes propiedades
fisicoquimicas del sistema como la energia libre, entropia, solubilidad, viscosidad, presion, temperaturas de cambio de fase, y en sistemas biol6gicos, permite medir la
fuerza de interaccién entre posibles farmacos y sus dianas biomoleculares o receptores. La simulacion de los sistemas moleculares complejos es el desarrollo de
modelos capaces de describir los procesos relevantes que caracterizan a estos materiales, que ocurren en la escala de su microestructura, y que ejercen influencia en los
procesos que tienen lugar a nivel macroscopico. La DM se utiliza sobre todo en biofisica y en la ciencia de materiales. Hoy en dia, la DM se ha aplicado al estudio de la
estructura y funcién de proteinas y membranas virales como las del VIH, influenza y SARS-CoV-2.

Objetivos

. Introducir al estudiante a la formulacién de modelos moleculares tanto detallados como simplificados.

. Introducir al estudiante a los algoritmos basicos y avanzados para computar el comportamiento termodinamico y cinético de biomoléculas.

. Despertar en el estudiante la intuicion fisica necesaria para desarrollar e interpretar nuevos “experimentos” de simulacién.

. Mostrar la interconexion entre experimento y teoria, explicando la importancia del modelo y alentando a la “experimentacion” con distintos modelos aplicados a
sistemas mas apegados a la realidad bioldgica.
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Temario

Semana 1

Clase: Introduccién y Visualizacién en Estéreo — Dr. Gardufio

Planeacion: PLANEACION DE LOS PROYECTOS Y TAREAS

Semana 2

Clase: Generalidades de los Métodos de Simulacion Molecular — Dr. Gardufio
Clase: Repaso de Quimica y Bioquimica General — Dr. Gardufio

Semana 3

Clase: Repaso de Quimica Cuantica — Dr. Gardufio

Clase: Campos de Fuerzas Clasicos y Funciones de Energia Potencial — Dr. Gardufio
Semana 4

Clase: Minimizacion de la Funcién de Energia — Dr. Gardufio

Clase: Interacciones Biomoleculares y Termodindmica — Dr. Gardufio
Semana 5

Clase: Principios Basicos de Dinamica Molecular — Dr. Gardufio

Clase: Termostatos, Baréstatos, Algoritmo de Verlet, Sumas de Ewald — Dr. Gardufio
Semana 6

Clase: Inicializacién de una Dinamica Molecular — Dr. Gardufio

Clase: Electrostatica y Métodos de Solvatacion — Dr. Gardufio

Semana 7

Clase: Métodos para el Célculo de la Energia Libre — Dr. Gardufio

Clase: Analisis de la Trayectoria de una Simulacion Molecular — Dr. Gardufio

Semana 8
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Clase: Célculo de Propiedades Termodinamicas — Dr. Gardufio

Clase: Técnicas Avanzadas de Dinamica Molecular — Dr. Gardufio
Semana 9

Clase: QC/MM para el estudio de Reacciones Enzimaticas — Dr. Gardufio
Clase: Calculo de la Energia de Asociacion — Dr. Gardufio

Semana 10

Clase: Introduccién al Modelado de Grano Grueso — Dr. Gardufio
Clase: Uso de Servidor Gratuito para Simulaciones de Dinamica Molecular — Dr. Gardufio
Semana 11

Practica: Simulacién de Proteinas en agua — Dr. Gardufio

Practica: Simulacién de Proteinas en Membranas — Dr. Gardufio
Semana 12

Practica: Simulacién de un Complejo Ligando-Proteina | — Dr. Gardufio
Practica: Simulacién de un Complejo Ligando-Proteina Il — Dr. Gardufio
Semana 13

Practica: Muestreo Sombrilla — Dr. Gardufio

Practica: Energia Libre de Solvatacién — Dr. Gardufio

Semana 14

Seminario: Presentacion de articulos - Estudiantes

Seminario: Presentacion de articulos - Estudiantes

Semana 15

Seminario: Presentacion de articulos - Estudiantes

Seminario: Presentacion de articulos - Estudiantes

Semana 16

Revision: REVISION FINAL DE PROYECTOS

Revision: REVISION FINAL DE PROYECTOS
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