Modelitzaci6 Computacional
Atomistica 1 Multiescala en

Fisica, Quimica 1 Bioquimica

Adrecat a:

Llicenciats o graduats en Fisica, Quimica, Bioquimica,
Enginyeria Fisica, Enginyeria de Materials, Enginyeria
Quimica, o equivalents.

Entitats participants (BKC):

* Facultat Quimica (UB) (coordinadora)
* Departament de Ciencia de Materials i Quimica Fisica
* Departament de Quimica Inorganica i Organica
* Facultat de Fisica (UB)
* Departament de Fisica de la Materia Condensada
* Facultat de Biologia (UB)
* Departament de Bioquimica i Biomedicina Molecular
* Departament de Fisica (UPC)
* Facultat d’Informatica
* Escola Politécnica Superior d’Edificacié
* Departament d’Enginyeria Quimica (UPC)
* Escola Tecnica Superior d’Enginyeria Industrial
* Escola d’Enginyeria de Barcelona Est
* Institut de Quimica Avanc¢ada de Catalunya (CSIC)
* Institut de Ciencia de Materials de Batcelona (CSIC)
* Barcelona Supercomputing Center (BSC)
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Modelitzaci6 Computacional

Atomistica 1 Multiescala en

Fisica, Quimica 1 Bioquimica

Objectius formatius:

* L'objectiu principal és donar als alumnes una visi6
global d'eines de programacié i paquets
computacionals per estudiar els problemes
relacionats amb la Fisica, la Quimica i la
Bioquimica, on l'estructura i propietats de la matéria
a nivell atomic i molecular és rellevant.

* Els estudiants adquiriran coneixements per decidir
quines tecniques de simulacié sén les més
adequades en funcié de la grandaria (escala de
grandaria o mida) del sistema a modelar i depenent
del perfode temporal (escala de temps) en que es
produeix el procés.

Nanotub derivat de peptids dendronitzats adsorbit
en una superficie de mica.

Tacolatsde
= Fisica 1 Quimica

http:/ /www.ub.edu/computational_modelling/
e-mail: master-mc@ub.edu
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Estructura del master Treballs Final de Master Treballs Final de Master
Estructura del master Metodologia Materials
60 ECTS -Mecanica quantica/mecanica molecular (QM/MM) _Matéria condensada
21 ECTS en matérics troncals -Métodes ab z';.ﬂ'tz'o . ’ —Ll'qujds.i dissolucions moleculars
. . -Mesures de simetria continues -Magnetisme molecular
21 BCTS en matéries optatives Meétodes Monte Catlo (MC) classic i quantic “Transicions de fase, estructural | magnética
18 ECTS del treball final de master (TFM) _Dinamica molecular ab initio -Biestabilitat. Metastabilitat. Histeresi

-Deformacions irreversibles a la nanoescala
-Quimica de superficies. Catalisi
-Nanoparticules, nanoclasters i nanocristalls

. . \ e -Dinamica molecular i browniana
Assignatures obligatories ! N

.. . . . -Mecanica estadistica de no equilibri
Elements de Matematica Aplicada i Informatica

-Xarxes complexes

Eines informatiques 3 ECTS
Introducci6 a la Computaci6 Cientifica 6 ECTS Sistemes quantics
Modelitzaci6 a la Multiescala 6 ECTS R q o . _
Modelitzacié Molecular 6 ECTS -Fluids i solids quantics. Gasos de Bose i de Fermi Nanoparticules de platf
-Dinamica quantica. Reactivitat i f{al"ladi en un suport
Assignatures optatives ~Teotia variacional de Pestat de transici6 droxid de magnesi.
Métodes Matematics Aplicats 3 ECTS -Estats electronics excitats
Eines Informatiques Avancades 3 ECTS .. MgO(100)
Mecanica Quantica B.IOSIS_temeS . . .
Estructura Electronica 3 ECTS -Simulacié QM/MM i MC de processos bioquimics
Dinamica Quantica 3 ECTS com}?lexo§ i
Mecanica Estadistica Rotacié d’un ful lere en -Enginyeria de proteines
Fonaments de Mecanica Estadistica 3 ECTS un cristall amfidinamic. -Interaccions lligand-proteina. Binding

-Disseny de farmacs

Mecanica Estadistica de No Equilibri 3 ECTS
-Processos en membranes cel lulars

Técniques de Simulacié Avangada

Curs Avangat en Simulacié Molecular 3ECTS -Transduccié de senyals a nivell cel lular
Soft Matter -Ordre espacio-temporal sota fluctuacions

Multiescala, Métodes coarse grain i r - o
-Processos de difusid-reaccid en medis intracel lulars

Metodes Mixtes 3 ECTS -Modelitzacié mesoscopica TUTER T
Materials -Fluids complexos. Fluids granulars. Materia activa _Cath} enzimatica
Materia Condensada 3 ECTS -Nanosistemes i nanodispositius polimerics -Cronding macromolecular
Estructura Electronica de Solids 3 ECTS -Col 1oides. Polielectrolits. Nanoparticules sof?
Superficies i Catalisi 3 ECTS -Complexacié macromolecular
Estructura Molecular 1
Reactivitat Quimica 3 ECTS } )
P Qj . Intermedi d’una reaccié
Soft Matter 1 Sistemes Complexos Nanoparticula esferica enzimatica en una
Sofl Matter 3 ECTS carregada en dissolucié. catalasa-perosidasa.
Sistemes Complexos 3 ECTS
Bioquimica Computacional 3 ECTS

Biologia de Sistemes Computacional 3 ECTS



