Inauguracién: Lunes 29 de julio de 8:30 a 9:00 en el Salon Allegro del Hotel
Gamma Puerta Paraiso, en Cuernavaca

Grupo de Principiantes

Hora Lunes 29 Martes 30 | Miércoles 37 Jueves 1 Viernes 2
9:00 a Linux GROMACS | Visualizacion DL_POLY Visualizacion
77:00 Molden vmbD

77:00 a Ruptura café
77:30
77:30 a| Mecanica GROMACS NAMD DL_POLY Cierre con
713:30| Estadistica industriales
713:30 a Comida
15:00
75:00 a| Método de | Introduccién NAMD LAMmMPS
717:00 Monte Carlo | a los célculos
cuanticos
77:00 a| Dindamica Pésteres 1* | Pédsteres 2* | LAMMPS*
719:00, Molecular*
Grupo de Avanzados
Hora Lunes 29 Martes 30 | Miércoles 37 Jueves T Viernes 2
9:00 a| Préctica con | Acoplamiento| DL_POLY LAMMPS | Visualizacién
77:00, Monte Carlo molecular vmbD
(Docking)
77:00 a Ruptura café
77:30
771:30 a| Préctica con | Acoplamiento| DL_POLY LAMMPS Cierre con
13:30| Monte Carlo molecular industriales
(Docking)
713:30 a Comida

715:00




15:00 a| GROMACS NWCHEM Ajuste de NAMD
717:00 barrera de
torcion
77:00 a. GROMACS Pésteres 1* | Pésteres 2* NAMD
79:00
Topicos Selectos Genéricos
Hora Lunes 29 Martes 30 | Miércoles 37 Jueves 7 Viernes 2
9:00 a| |Interfaces | Acoplamiento Equilibrios BOMD con Campos
17:00 molecular entre fases NWChem reactivos
(Docking)
77:00 a Ruptura café
717:30
17:30 a 355PP Acoplamiento | Equilibrios | Ajuste “Force| Cierre con
713:30 molecular entre fases Balance” industriales
(Docking)
713:30 a Comida
15:00
75:00 a| Modelos de NUWCHEM Ajuste de Calculos de
17:00| grano grueso barrera de | energia libre
torcion T

17:00 a
79:00

Modelos de

grano grueso

Pésteres T

Pésteres 2

Calculos de

energia libre

PIMF




Aplicaciones a Bioquimica y Farmacia

Hora Lunes 6™ Martes 7 Miércoles & Jueves 9 Viernes 10
9:00 a Linux Introduccién a| Descriptores Dindamica Métodos de
17:00 Docking farmacolégicos | molecular de | andlisis de las
membranas | trayectorias
77:00 a Ruptura café
77:30
17:30 a| Mecdnica Docking Dinamica Dinamica Cierre con
13:30| Estadistica Autodock | molecular de | molecular de | industriales
Vina proteinas membranas
13:30 a Comida
715:00
15:00 a Método de Docking Dindamica Dindmica
17:00| Monte Carlo Dock6 molecular de | molecular de
proteinas dacidos
nucleicos
17:00 a| Dindmica Pésteres 7* | Pésteres 2* | Calculos de
719:00| Molecular Energia Libre

PIMF




Implementacion de algoritmos en DM

Hora Lunes 6 Martes 7 Miércoles & Jueves 9 Viernes 70
9:00 a ADMT ADMT ADMT ADMT ADMT
77:00
77:00 a Ruptura café
77:30
77:30 a ADMT ADMT ADMT ADMT Cierre con
713:30 industriales
713:30 a Comida
15:00
75:00 a ADMT ADMT ADMT ADMT
77:00
17:00 a| Optativa Pésteres 1* | Pésteres 2* | Cilculos de
79:00 Energia Libre

PMF




Comité Organizador en Morelos:

Dr. César Millan Pacheco, de la Facultad de Farmacia de la Universidad Autonoma del Estado de
Morelos.

Dr. Humberto Saint Martin Posada, del Instituto de Ciencias Fisicas de la Universidad Nacional
Auténoma del Estado de Morelos (organizador principal).

Comité Organizador Nacional:

Dr. Héctor Dominguez Castro, del Instituto de Investigaciones en Materiales de la Universidad
Nacional Autonoma de México.

Dra. Ana Laura Benavides Obregdn, del Departamento de Ingenieria Fisica de la Universidad de
Guanajuato.

Dra. Susana Figueroa-Gerstenmaier, del Departamento de Ingenierias Quimica, Electronica 'y
Biomédica de la Universidad de Guanajuato.

Dr. José Alejandre, del Departamento de Quimica de la Universidad Autonoma Metropolitana, Unidad
Iztapalapa.

Dr. Edgar Nfiez Rojas, del Departamento de Quimica de la Universidad Auténoma Metropolitana,
Unidad Iztapalapa.

Dra. G. Arlette Méndez Maldonado, del Centro Universitario de Ciencias Exactas e Ingenierias de la
Universidad de Guadalajara.



Lista preliminar de instructores:

Dr. Alejandro Ramirez Solis, Universidad Auténoma del Estado de Morelos.

Dr. César Millan Pacheco, Universidad Autonoma del Estado de Morelos.

Dr. Antonio Gamboa Suérez, Universidad Auténoma del Estado de Morelos.

Dr. Gilberto Valdés Garcia, UNAM-Cuernavaca.

Dr. Humberto Saint Martin, UNAM-Cuernavaca.

Dr. Jorge Hernandez Cobos, UNAM-Cuernavaca.

Dr. Sergio Mares Samano, UNAM-Cuernavaca (Catedra CONACYT)

M. en C. Manuel Martinez Jiménez, UNAM-Cuernavaca (becario de CONACyT)
M. en C. César Ivan Ledn Pimentel, UNAM-Cuernavaca (becario de CONACYT)
Dr. Héctor Dominguez Castro, UNAM-Ciudad de México.

Dra. Susana Figueroa-Gerstenmaier, Universidad de Guanajuato.

Dra. Ana Laura Benavides, Universidad de Guanajuato.

Dra. Arlette Méndez Maldonado, Universidad de Guadalajara.

Dr. José Guillermo Méndez Bermudez, Universidad de Guadalajara.

Dr. José Alejandre, UAM-Iztapalapa.

Dr. Edgar Nifiez, UAM-Iztapalapa.

Dr. Héctor Eduardo Jardon Valadez, Universidad Autonoma Metropolitana Unidad Lerma.
Dr. Edgar Omar Castrejon Gonzélez, Instituto Tecnoldgico de Celaya.

Dra. Minerva Gonzalez Melchor, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla.
Dr. Jorge Ldpez Lemus, Universidad Autdnoma del Estado de México.

Ayudantes en el grupo de Aplicaciones a Bioquimica y Farmacia:
L.F. (cM) Carlos Cristian Miranda, Universidad Auténoma del Estado de Morelos.

L.F. (cM) Yelzyn Dolores Galvan Cipres, Universidad Autonoma del Estado de Morelos.
L.F. (cM) Josue Martinez Miranda, Universidad Autonoma del Estado de Morelos.






