UNIVERSIDAD NACIONAL DE ASUNCION
FACULTAD POLITECNICA

Campus de la UNA

SAN LORENZO-PARAGUAY

RESOLUCION N° 1629/2025

POR LA CUAL SE APRUEBA Y SE HABILITA EL PROYECTO DEL CURSO DENOMINADO
“SIMULACION COMPUTACIONAL DE BIOMOLECULAS”.

01 de diciembre de 2025

VISTO Y CONSIDERANDO: ElI Memorando DI/552/2025, del Director Prof. Dr. Diego Pedro
Pinto Roa, de la Direccion Investigacion de la FP-UNA, en el que solicita la aprobacién por
resolucion del curso denominado “Simulacion Computacional de Biomoléculas”, a ser
desarrollado en la Facultad Politécnica en el marco del proyecto de investigacién PINV01-277
financiado por el CONACYT.

El curso tiene por objetivo dotar al alumno de los conceptos y herramientas teéricos basicos para
abordar las técnicas de simulacion computacional de biomoléculas aplicadas a problemas
bioldgicos. Se pretende presentar la variedad de herramientas computacionales disponibles en la
actualidad para el estudio de los determinantes moleculares de los fendmenos bioquimicos y
biofisicos.

Que el curso tiene fecha propuesta el 02 al 06 de febrero de 2026, las clases se desarrollaran de
lunes a viernes, cada dia tendra una parte teérica (de 9 a 12h) y otra practica (de 14 a 17h), los
docentes Prof. Dr. Santiago Di Lella, Prof. Dr. Victor Martinez Chamorro, Prof. Dr. José Domingo
Colbes Sanabria.

La Ley N° 4995/2013 de Educacion Superior.
El Estatuto de la Universidad Nacional de Asuncion.

POR TANTO: en uso de sus facultades y atribuciones legales,

LA DECANA DE LA FACULTAD POLITECNICA
RESUELVE:

Art. 1° Aprcbar el proyecto del curso denominado “Simulacion Computacional de
Biomoléculas”, a ser desarrollado en la Facultad Politécnica en el marco del proyecto de
investigacion PINV01-277 financiado por el CONACYT, detallados en el ANEXO de la
presente Resolucion.

Art. 2° Habilitar el curso denominado “Simulacion Computacional de Biomoléculas”, a ser

desarrollado en la Facultad Politécnica en el marco del proyecto de investigacion
PINV01-277 financiado por el CONACYT, el 02 al 06 de febrero del 2026.

%G Praf. Ing. Silvia erési Leiva Ledn, MSc.

Decana

Art. 3° Comunicar, copiary archivar.
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Titulo: “Simulaciéon Computacional de Biomoléculas”

Docentes

e Prof. Dr. Santiago Di Lella.
e Prof. Dr. Victor Martinez Chamorro.
e Prof. Dr. José Domingo Colbes Sanabria.
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SIMULACION COMPUTACIONAL DE BIOMOLECULAS

Docentes
Prof. Dr. Santiago Di Lella
Conicet — Facultad de Ciencias Exactas y Naturales, Universidad de Buenos Aires
Prof. Dr. Victor Martinez-Chamorro
Facultad Politécnica, Universidad Nacional de Asuncién
Prof. Dr. José Colbes
Facultad Politécnica, Universidad Nacional de Asuncion

Objetivo

Dotar al alumno de los conceptos y herramientas tedricos basicos para abordar las técnicas de
simulacién computacional de biomoléculas aplicadas a problemas bioldgicos.

Se pretende presentar la variedad de herramientas computacionales disponibles en la actualidad
para el estudio de los determinantes moleculares de los fenémenos bioquimicos y biofisicos.

Organizacion
El curso se realizara en modalidad teérico-practica, con una duracion de 5 dias (una semana),
con 6 horas al dia (3 horas de teoria y 3 horas de actividades practicas).

Requisitos

Se requiere que los estudiantes traigan sus propias computadoras portatiles para la sesion
practica, o que puedan usar una sala de computadoras en la Universidad, con sistema operativo
Linux. Los programas de andlisis basicos se pueden instalar faciimente: Xmgrace, VIM, VMD. La
sesion practica incluye el empleo de software para simulaciones MD. Se utilizara el paquete de
programas AMBER.

Programa analitico

1.- Simulaciéon computacional de biomoléculas en ciencia: relacién entre experimento, teoria vy
simulacién. Simulacion computacional en quimica. Concepto de superficie de energia potencial.
Metodologias y estrategias para explorar superficies energéticas potenciales.

2.- Visién general de los métodos ab-initio. Ecuaciones de Hartree-Fock. Funciones base.
Determinacion de propiedades moleculares. Métodos semi-empiricos: descripcién general e
implementaciones. Métodos semi-empiricos basados en parametrizacién. Descripcion general de
la teoria funcional de la densidad y sus teoremas fundamentales. Implementacion de Kohn-
Sham. Ventajas y desventajas de los diferentes métodos.

‘ 3.- Métodos de mecanica molecular. Campos de fuerza en modelado molecular. Modelos de
o /\,agua SPC, TIP3P y TIP4P. Modelos polarlzables Campos de fuerza para biomoléculas:

..-\*Conceptos basicos de termodinamica estadistica. Hipétesis ergédica. Esquema de simulacion
'Monte Carlo. Esquema de simulacién de dindmica molecular. Determinacion de propiedades
estrfucturales y dindmicas. Regulacién de temperatura y presiéon. Termostato Berendsen.
Vamma de Langevin.

'5?' Calculos de energia libre. Funciones termodinamicas de entropia y energia. Muestreo
O meJorado Muestreo de paraguas. Integraciéon termodindmica. ﬁnamlca molecular dirigida y

1

aproximacion de no equilibrio: ecuacion de Jarzynski.
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6.- Dinamica proteica. Estabilidad y caracterizacion de proteinas. Desviacion cuadratica media y
fluctuaciones cuadraticas medias. Modos normales y modos esenciales. Funcion de distribucion
radial. Analisis de dinamica molecular.

7.- Interaccion entre biomoléculas. Interacciones proteina-ligando. Calculos de afinidad. Cambio
de entropia conformacional. Cambio de energia libre de solvatacion.

8.- Metodologias hibridas de mecénica cuantica-mecanica molecular (QM-MM). Modelizacién de
fenomenos reactivos. Efectos del entorno. Esquemas aditivos y sustractivos. Acoplamiento
cuantico-clasico. Calculos del mecanismo de reaccion.

9.- Introduccién al aprendizaje de méaquina. Conceptos basicos del aprendizaje supervisado:
datos, modelos y criterios de seleccién. Evaluacion de desempefio y nociones de generalizacion.
Idea general del aprendizaje profundo y ejemplos de aplicacion.

10.- Acoplamiento (docking) molecular. Principios del docking para predecir sitios de union y
afinidad. Muestreo conformacional y funciones de puntuacién. Aplicacion al disefio de farmacos.

11.- Aplicaciones a problemas bioldgicos especificos y discusién de trabajos.
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