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MEMORIA DE LA PROPUESTA DE TFG

Introduccion.

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 instalacion 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 visualizacién 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.

Una vez cumplimentado debera ser enviado junto con el resto de propuestas del
departamento en formato pdf al correo: gradoquimica@ugr.es. El nombre de cada fichero
debe de coincidir con el codigo del TFG.

TIPOLOGIA®

A. Trabajos de investigacion con orientacion basica o aplicada, cuya tematica se relacione con los
contenidos de la titulacion, como:

A1. Estudio de casos, tedricos o practicos, relacionados con la tematica del Grado, a partir de
material ya disponible en los Centros.

A2. Trabajos experimentales, de toma de datos de campo, de laboratorio, etc.

A3. Elaboracion de guias practicas relacionadas con la tematica del Grado.

B. Trabajos cientifico-técnicos representativos del ejercicio profesional para el que capacita la
titulacion, como:

B1. Elaboracion de un informe o un proyecto de naturaleza profesional.
B2. Elaboracion de un plan de empresa.



B3. Simulacion de encargos profesionales.

En ambas modalidades el TFG no podra tener caracter exclusivamente bibliografico, pero si podra
ser tedrico, experimental, o combinacién de éstos.



