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MEMORIA DE LA PROPUESTA DE TFG

Introduccién.

Los cientificos Martin Karplus, Michael Levitt y Arieh Warshel fueron galardonados en
2013 con el Nobel en Quimica por el desarrollo de procedimientos computacionales
para el estudio de sistemas quimicos complejos.

Objetivos.

Tomando como punto de partida sus discursos de aceptacion del citado premio y
llevando a cabo la revision bibliografica pertinente, el alumno realizara un estudio de las
contribuciones mas relevantes de dichos autores al campo de la quimica
computacional.

Un segundo objetivo implica la instalacién por parte del alumno en un ordenador de
programas de calculos de dinamica molecular (NAMD) asi como programas de
visualizacion de trayectorias de dinamica molecular (VMD).

Ademas, llevara a cabo estudios computacionales de dinamica molecular sobre
distintas proteinas y analizara el efecto de mutaciones sobre la dinamica de aquellas.

Resumen de los trabajos a realizar por el estudiante/Plan de trabajo.

Una primera parte de busqueda bibliografica de los trabajos mas relevantes de Karplus,
Levitt y Warshel y de sus implicaciones en el campo de la quimica computacional.

En la segunda parte, el alumno instalara y aprendera el manejo del programas de
calculo de dinamica molecular (NAMD) y de visualizacion de trayectorias de dinamica
molecular (VMD). Se llevaran a cabo calculos de dinamica molecular de diferentes
proteinas de interés asi como de un numero de mutantes de las mismas.
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