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CONTENIDO DEL CURSO

Seccién Detalle Tiempo
Focusgroup | Los integrantes del taller presentaran € é&ea de 1 hora
investigacion de su interés y experiencias afin de integrar
el equipo y reconocer de qué forma e taller podria
integrarse en su trabgo.
Introduccion | Se hara un resumen sobre la historia del modelamiento | 2 horas
a molecular y la importancia en diversas &eas de
modelamiento | investigacion, asi como un resumen sobre ladiversidad de
técnicas matematicas que permiten e modelamiento
(Montecarlo, semiempirico, full atomistico, coarse grain,
algoritmo genético, machine learning)
Mecanica | Se impartira informacién sobre las funcionales y basis| 3 horas
o sets mas utilizados en los clculos de la Teoria de la
cuantica Funcional delaDensidad (DFT, siglas eningles).
Dindmica | Informacion sobre formulacion matemética de los| 3horas
molecular | agoritmos de dindmica molecular y diversos campos de
fuerza
Docking Ensefianza de técnicas como algoritmo genético para la| 3 horas
formacién de asociaciones molecul ares.
Visualizaciéon | Andlisis de datos como RMSD, descripcion estructural y | 3 horas
dedatosy | energético de los resultados. Asi como la generacion de
andlisis snapshots y videos
Feedback Los integrantes tendran la oportunidad de rehacer y | 4 horas
repasar secciones no comprendidas. O trabgar sus
propios casos de estudio con laguiadel instructor
Total 20 horas




