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Curso en

Fundamentos del Modelamiento y
Simulaciones Moleculares en Biologia

Resultados de aprendizaje:
Entender la teoria y aplicacion de los métodos y herramientas basicas computacionales
para modelar y simular sistemas y/o procesos biolégicos a nivel molecular.

Analizar e interpretar las trayectorias obtenidas de los sistemas moleculares y su
aplicacion en el ambito cientifico o tecnoldgico.

Utilizar software de modelamiento y visualizacion de moléculas bioldgicas.

Dirigido a:
Estudiantes o profesionales de las areas de quimica, fisica,
farmacia y bioquimica, ciencias de la computacion.
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19 de enero 02 meses Virtual &= S/.750.00

Horario

Martes de 06:00 p.m. a 09:00 p.m.
Jueves de 06:00 p.m. a 08:00 p.m.




Contenido

Introduccion al modelamiento y simulaciones
Unidad » Conceptos previos.

* Definiciones: Modelamiento y Simulacion.

» Campos de aplicacion de las simulaciones.

* Introduccion a las probabilidades: Teorema Ergddico.

* Fundamentos de simulaciones deterministas y aleatorias.

Descripcion de las interacciones moleculares

* Interacciones atémicas y moleculares. Clasificacion de enlaces quimicos.
Reacciones quimicas.

* Aplicacién al modelamiento de moléculas y biomoléculas: Modelamiento de

proteinas, ADN, membranas. Modelamiento de reacciones quimicas.
¢ Simulaciones de mecanica clasica/cuantica. ‘Forcefields’.

Unidad

Unidad Modelos atomisticos y CG

* Modelos atomisticos, coarse-grained.
* Simulaciones de dinamica molecular de proteinas, acidos nucleicos, complejos

droga-proteina.
¢ |A en las simulaciones moleculares.

Unidad Proyectos ilustrativos

* Asignacion y discusion de proyectos: limitaciones y alcances.
¢ Ejecucién del proyecto y asesoria de parte del docente.

* Presentacion final del proyecto: informe y exposicion.

Docente

PhD. Wilfredo Evangelista Falcon

Investigador de la Universidad Peruana Cayetano
Heredia, con amplia experiencia en analisis
computacionales de datos biologicos, simulaciones
moleculares de proteinas, acidos nucleicos y
compuestos. Egresado de fisica de la Universidad
Nacional de Ingenieria, posteriormente obtuvo su Ph.D.
en The University of Tennessee at Knoxville,
concentrandose en el area de biofisica molecular
computacional. Cuenta con publicaciones de alto
impacto en los campos de biofisica molecular,
simulaciones de dinamica molecular, virtual screening,
alosterismo, entre otros.
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