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SCHEDULE

Timetable

20/02/2018

18:00 - 20:00

Tema 1: Introduccion a la Simulacién Molecular y a la Quimica Computacional. Métodos clasicos:
Mecanica Molecular. Campos de fuerzas. Dinamica Molecular.

José Gonzalez de la Campa

Profesor de Investigacion

Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

26/02/2018

16:00 - 18:00

Tema 2: Teoria de métodos mecano-cuanticos. Métodos semiempiricos. Métodos ab.initio.
Métodos DFT. Métodos mixtos:MM-QM. Teoria de métodos mecano-cuanticos: Estudio de
reacciones por métodos mecano-cuanticos.

José Gonzalez de la Campa

Profesor de Investigacion

Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

01/03/2018
10:00 - 14:00

Practica.- Manejo de programas de simulacion

José Gonzalez de la Campa
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Profesor de Investigaciéon
Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

05/03/2018

16:00 - 18:00

Tema 3.- Determinacion tedrica de las propiedades de sistemas macromoleculares mediante
métodos mecano-cuénticos

José Gonzélez de la Campa

Profesor de Investigacion

Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

12/03/2018

16:00 - 18:00

Tema 4.- Aplicaciones: Aplicacion de la Quimica Computacional al disefio de nuevos
monomeros, polimeros y sistemas cataliticos. Determinacion teorica de la reactividad en
procesos de formacion de reacciones SEAr aromatica mediante métodos de simulacion
molecular. Principales limitaciones del uso de la Quimica computacional en Polimeros.
Programas comerciales para simulacién molecular. Aplicacion mediante el programa
HyperChem.

Angel E. Lozano Lopez
Investigador Cientifico

Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

14/03/2018

18:00 - 20:00
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Tema 5.- Programas comerciales para simulacion molecular. Aplicaciones del programa
Materials Studio

José Gonzalez de la Campa

Profesor de Investigacién

Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

21/03/2018

16:00 - 20:00

Practica: Mecanica molecular y Dinamica molecular//Métodos mecanocuanticos

Angel E. Lozano Lopez
Investigador Cientifico

Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

06/04/2018

10:00 - 12:00

Evaluacién asignatura

Angel E. Lozano Lopez

Investigador Cientifico
Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)
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