Departamento de Fisica
Universidad Nacional del Sur
Curso Internacional de posgrado

Fisicoquimica de sistemas bioldgicos:
Modelizacion de la estructura, dinamica, estabilidad y reacciones quimicas

7 al 18 de Noviembre de 2016

Profesores: Philippe Dumas (Université de Strasbourg, Francia), Diego Guérin (Universidad del Pais Vasco-
EHU, Espafia); Sergio Pantano (Instituto Pasteur Montevideo, Uruguay), Maria Marta Branda (UNS), Marcelo
Costabel (UNS), Juan Viso (UNS), Fernando Zamarrefio (UNS).

Descripcion:

El curso esta orientado a alumnos avanzados, graduados, y posgraduados de Fisica, Quimica, Bioquimica,
Biologia, Ingenieria Quimica y carreras afines. El objetivo es presentar a los alumnos las herramientas y las
técnicas que existen en la actualidad para comprender y simular los procesos bioquimicos a nivel atémico. Para
ello se presentaran los conceptos iniciales sobre la composicion y estructura de las macromoléculas biologicas:
proteinas, lipidos, acidos nucleicos y polisacaridos. Se explicaran los métodos que permiten conocer las
estructuras de proteinas a nivel atémico (resonancia magnética nuclear bidimensional, cristalografia de rayos X
y crio-microscopia electrénica); se daran los principios de Dinamica Molecular y Quimica Cuantica aplicados a
estos sistemas; y se presentaran fundamentos de la regulacion biolégica y la estabilidad de macromoléculas

El curso comprende un total de 60 horas, con clases teérico-practicas y un examen final.

Temario de clases:

Parte 1: (D.Guérin, M. Costabel) Parte 3: (Maria Marta Branda)

Principios Bioldgicos de la vida. Modelizacién Cuantica en Bioquimica
Macromoléculas bioldgicas. Teoria del Funcional de la Densidad (DFT)
Proteinas: composiciéon quimica y estructura. Teoremas de Hohenberg-Kohn. Kohn y Sham.
Determinacion de estructuras atémicas Potenciales de Intercambio y Correlacién.
Relacion estructura-funciéon Aproximaciones: LDA , GGA y mét. hibridos.
Modelizacion de estructuras atémicas. Modelos periddicos y de racimos.

Programas de visualizacién (Rasmol, VMD) Hibridos QM/MM. Método ONIOM

Parte 2: (S.Pantano, J.Viso., F. Zamarreiio) Parte 4: (Philippe Dumas)

Modelizacién Dinamica Termodinamica vs Cinética:

Introduccioén a las Bases de Datos. Regulacion Bioldgica.

Mecanica Molecular. Campos de fuerza. Termodinamica del equilibrio

Técnicas de Simulacidn. Regulacion Cinética en el no equilibrio.
Estructura de un programa de DM. Estabilidad de macromoléculas.

Andlisis y exploracidn de las trayectorias Transiciones de Fases

Coarse-Grain. Analisis de resultados. Mas alla del equilibrio termodinamico.

Informacion Importante:
Lugar: Departamento de Fisica - UNS. Av. Alem 1253, Bahia Blanca,
Se dispone de 4 ayudas para alojamiento para alumnos de otras localidades

Organizadores y contactos:
Dra. M. Marta Branda (UNS); cabranda@criba.edu.ar

Dr. Marcelo Costabel (UNS); marcelo.costabel@gmail.com ; Tel: +54 291 4595101 ext: 2805
Dr. Diego M.A. Guérin (UPV/EHU)

Auspiciantes: UNS (CSU-266/16); Ayuda de movilidad DG de la UPV/EHU; Acciéon CYTED 216RT0506
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