PROGRAMA ANALITICO
1. FUNDAMENTOS TERMODINAMICOS

Repaso de los principios de la Termodinamica. Fundamentos axiomaticos. Sistemas,
variables, flujos y campos. Espontaneidad, condiciones de equilibrio. Ecuacién de
Gibbs. Sistemas multicomponente. Potenciales termodinamicos. Propiedades
molares parciales, potencial quimico. Sistemas ideales y reales. Equilibrio osmético
y particién. Propiedades termodindmicas asociadas a cambios conformacionales en
biomacromoléculas (desnaturalizacién, plegamiento, etc.). Hidrofobicidad. Sistemas
idbnicos. Fuerza idnica. Teoria de Debye-Hlckel. Potencial electroguimico.
Condiciones de estabilidad de sistemas macroscépicos. Conexién con la visidn
estadistica. Sistemas fuera del equilibrio. Produccion de entropia. Generalizaciéon
del principio de Le Chatelier. Hipdtesis de equilibrio local. Régimen estacionario
lineal.

2. MEMBRANAS BIOLOGICAS

Estructura de membranas y descripcion termodinamica: stretching, bending,
shearing y compresion. Estructura, energética y funcién de vesiculas. Dinamica de
membranas. Potenciales de superficie, dipolar y transmembrana. Difusién de iones.
Movilidad iénica. Equilibrio Donnan. Transporte a través de membranas. Transporte
activo y pasivo. El transporte contra gradiente: implicacién con fuentes acopladas
de energia libre. Bomba de sodio y potasio. Bombas de protones. Hipdtesis
quimiostatica. Transduccidn nerviosa. Potencial de accién. Polarizacién-
depolarizacién.

3. TERMODINAMICA ESTADISTICA

Método estadistico. Modos internos. Equiparticion de la energia. Peso estadistico.
Distribuciéon de Probabilidad. Funcién de distribucién de Boltzmann. Ensambles.
Particulas independientes. Funcidon de particion para modos internos. Funcién de
particion clasica. Relacidon entre propiedades microscépicas y macroscopicas:
espacio de las fases y propiedades termodindmicas. Funcién de Correlacion.
Métodos de simulacion de Monte Carlo y Dinamica Molecular. Aplicaciones a
propiedades de soluciones acuosas, hidratacion de iones, interaccién del agua con
proteinas y DNA.

4. EQUILIBRIO QUIMICO

Interacciones entre macromoléculas. Interacciones macromolécula-ligando.
Equilibrio quimico y afinidad quimica. Unién especifica e inespecifica.
Cooperatividad. Alosterismo. Diagramas de Hill y Scatchard. Modelos MWC y KNF.
Tratamiento estadistico del equilibrio quimico en sistemas bioldgicos.

5. FUNDAMENTOS DE MECANICA CUANTICA



Postulados de la mecdnica cudntica. Ecuacién de Schrodinger. Modelos sencillos
con solucién analitica: particula libre, particula en una caja, barrera de potencial,
efecto tunel, oscilador arménico, rotor rigido. Degeneracion. Conceptos de teoria
de perturbaciones. Método variacional lineal.

6. ESTRUCTURA MOLECULAR

Descripcién clasica de la estructura de macromoléculas: péptidos, proteinas y
acidos nucléicos. Estabilidad estructural. Interacciones moleculares (tipo y origen
de las mismas). Tipos de fuerzas intermoleculares y modelos. Unién H. Mecanica
molecular. Potenciales moleculares. Optimizacién de geometria mediante métodos
clasicos. Superficies de energia libre. Dindmica de solvatacién. Transiciones
estructurales en biomacromoléculas. Métodos aproximados para la resoluciéon de la
ecuacién de Schrodinger.

7. ESPECTROSCOPIAS ELECTRONICAS Y VIBRACIONALES

Interacciéon radiacién-materia. Fendmenos de absorcién, emisién y dispersion.
Orbitales moleculares y transiciones electronicas. Principio de Franck-Condon.
Regla de oro de Fermi. Reglas de seleccién. Diagramas de Jablonski. Fotofisica y
fotoquimica. Vibraciones moleculares. Actividad O6ptica. Instrumentacién vy
aplicaciones biolégicas de absorcién UV-vis, dicroismo circular, FTIR, Raman,
fluorescencia. Técnicas estacionarias y resueltas en el tiempo. Microscopias
acopladas a espectroscopia.

8. MOVIMIENTO MOLECULAR Y PROPIEDADES DE TRANSPORTE

Visién estadistica de la dindmica biolégica. Movimiento Browniano. Distancia
cuadratica media. Coeficiente de difusidon. Ecuaciones de Stokes y de Einstein.
Friccion viscosa. Difusion: primera y segunda ley de Fick. Longitud de polimeros.
Transiciones hélice-ovillo. Difusién a nivel subcelular.

9. CINETICA QUIMICA

Reacciones y catdlisis enzimatica. Movimiento molecular a lo largo de una
coordenada de reaccién. Coherencia dindmica. Efecto isotépico. Tunneling y efectos
cuéanticos

10. TRANSFERENCIA ELECTRONICA Y DE ENERGIA

Teoria de las reacciones de transferencia electrénica. Calculos por métodos clasicos
y cuanticos de la transferencia electréonica. Factores nuclear, electrénico y de
frecuencia en reacciones de transferencia electrénica. Teoria de Marcus y modelos
cuanticos. Dependencia de la distancia en las reacciones de transferencia
electronica. Transferencias electrénicas a largas distancias en proteinas y entre



proteinas. Modelos de Dutton y Gray. Fotoseparacion de cargas. Transferencia
electronica fotoinducida en vesiculas, membranas, bicapas y en proteinas.
Transferencia proténica. Técnicas experimentales. Radidlisis, fotdlisis flash,
recuento de fotones (photon counting), TR-Raman, step-scan FTIR. Métodos
fotoacusticos y fototérmicos. Casos de estudio: fosforilacion oxidativa vy
fotosintesis.

11. CROWDING

Efecto del crowding sobre el equilibrio quimico y la dindmica de procesos en
sistemas bioldgicos. Tratamiento estadistico en base a modelos de grillas.
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