7. Temario

Bloque I - Introduccion y fundamentos

1. Presentacion de los integrantes e instalacion de GROMACS

2. Tutorial 1: Lisozima en agua (parte I - preparacién del sistema)

3. Tutorial 1: Lisozima en agua (parte IT - adicién de iones, minimizacion, pre-
equilibracidn)

Bloque IT - Ejecucion y andlisis

4. Tutorial 1: Lisozima en agua (parte III - NVT, NPTy corrida de produccidn)
5. Andlisis con GROMACS y VMD (parte I - RMSD, RMSF, radio de giro)
6. Uso de gmx energy y Xmgrace

- Extraccidon de energias.

- Generacion e interpretacién de grdficas.

Bloque III - Sistemas avanzados

7. Tutorial 2: Proteina en membrana (KALP15 en DPPC, parte I - construccién inicial)
8. Tutorial 2: Proteina en membrana (parte II - insercion en membrana, solvatacion)

9. Tutorial 5: Complejo proteina-ligando (parte I - preparacion y topologia del
ligando)

10. Tutorial 5: Complejo proteina-ligando (parte IT - inserciony ajustes)

Bloque IV - Herramientas complementarias
11. Uso de CHARMM-GUT para construccion de sistemas (proteinas, membranas,

complejos)

12. Uso de Nanomodeler para modelado de nanoparticulas funcionalizadas y
exportacién a GROMACS



Bloque V - Cierre

13. Sesion final con invitado experto, preguntas abiertas y evaluacién del taller

8. Cronograma

| Fecha | Sesidn | Tema |

| 5 septiembre 2025 | 1 | Presentacion de integrantes + instalacién de GROMACS |
| 12 septiembre 2025 | - | (No hay sesion) |

| 19 septiembre 2025 | 2 | Lisozima en agua (T) |

| 26 septiembre 2025 | 3 | Lisozima en agua (IT) |

| 3 octubre 2025 | 4 | Lisozima en agua (IIT) |

| 10 octubre 2025 | 5 | Andlisis con GROMACS y VMD (I) |
| 17 octubre 2025 | 6 | Uso de gmx energy y Grace |

| 24 octubre 2025 | 7 | Proteina en membrana (I) |

| 31 octubre 2025 | 8 | Proteina en membrana (II) |

| 7 noviembre 2025 | 9 | Proteina-ligando (T) |

| 14 noviembre 2025 | 10 | Proteina-ligando (IT) |

| 21 noviembre 2025 | 11 | Uso de CHARMM-GUT |

| 28 noviembre 2025 | 12 | Uso de Nanomodeler |

| 5 diciembre 2025 | 13 | Invitado experto + cierre |

9. Evaluacion

- Participacion activa en las sesiones.



- Colaboracion en la resolucién de ejercicios.
- Aportacidn en discusiones y proyectos grupales.

(No se otorgara calificacion numérica; la evaluacion es cualitativa y formativa).
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