1. Asignatura Paquetes de simulacion molecular

Caracter: obligatoria ECTS | 5 | Temporal: C2

Lenguas imparticion Castellano

. Resultados de aprendizaje:

. Entender los fundamentos de la mecanica clasica de sistemas conservativos en su formulacion lagrangiana y hamiltoniana.
. Conocer distintos métodos de resolucién numérica de las ecuaciones de evolucidn de la mecanica cldsica.

. Entender la conexidn entre la descripcidon microscopica y macroscépica de un sistema molecular.

. Determinar las propiedades de equilibrio de sistemas moleculares en distintos colectivos.

. Determinar las propiedades de transporte en sistemas moleculares.

. Caracterizar computacionalmente el comportamiento de sistemas moleculares fuera del equilibrio.

. Profundizar en las habilidades de programacion necesarias para implementar y ejecutar cédigos de Dindmica Molecular.

. Saber identificar la metodologia mas apropiada para la obtencidn de cada propiedad de interés de un sistema molecular.
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. Contenidos
3.1. Descriptores

Gromacs. Termostatos en Dinamica Molecular. Barostatos en Dinamica Molecular. Sistemas de ficheros de Gromacs.
Determinacién de propiedades termodinamicas, estructurales y dindmicas con Gromacs. Calculo de equilibrios de fase con
Gromacs.

3.2. Temario
Tema 1. Introduccion a los paquetes de simulacion molecular. Gromacs. LAMMPS, DL_POLY. NAMD. HooMD-Blue.

Tema 2. Termostatos y bardstatos en Dinamica Molecular. Formulacion lagrangiana de la Dindmica Molecular. Concepto de
termostato. Termostato de Berendsen. Termostato de Nosé-Hoover. Termostato de reescalado estocastico. Concepto de
barostato. Barostato de Berendsen. Barostato de Parrinello-Rahman.

Tema 3. Dinamica Molecular con GROMACS |I. Introduccién. Manejo de ficheros de entrada y salida. Visualizacién de
resultados. Aspectos practicos de la Dinamica Molecular en GROMCAS. Eleccion de los parametros de simulacién: paso de
tiempo, truncamiento del potencial, eleccion del campo de fuerzas, dimensiones del sistema simulado y geometria de las
condiciones de contorno periddicas.

Tema 4. Dindmica Molecular con GROMACS Il. Termostatos y barostatos. Andlisis de trayectorias. Cdlculo de propiedades
termodinamicas y estructurales. Calculo de propiedades dindmicas. Funciones de autocorrelation. Propiedades de transporte.
Aplicaciones a sélidos y liquidos.

Tema 4. Aplicaciones con GROMACS. Determinacion del equilibrio de fases. Métodos de coexistencia directa. Determinacién
de la presion de vapor de un liquido. Calculo de la tensidn interfacial. Coexistencia directa sélido-liquido.
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4. Observaciones:

5. Competencias: Dominar distintos paquetes informaticos disponibles en la literatura especializada y discriminar cuales son
los dptimos para realizar simulaciones moleculares mediante diferentes técnicas.

5.1. Basicas y Generales CB6, CB7, CBS, CB9, CB10
generales
Basicas CG1, CG2, CG3, CG4
5.2. Transversales CT2, CT3, CT4, CT5, CT6
5.3. Especificas CE1, CE2, CE3, CES6, CE7, CES, CEY, CE10, CE11
6. Actividades formativas
Actividades formativas Horas Presencialidad (%)
AF1-Actividades dirigidas (clases expositivas, 20 100
clases de problemas y talleres de programacion)
AF2. Actividades supervisadas (tutorias 60 50
individuales y colectivas y trabajos tutelados)




AF3. Actividades auténomas (realizacion de 45
problemas, programas y estudio personal)

Total 125

7. Metodologias docentes

Tipo de metodologia | Denominacion

MD1. Clases expositivas mediante Adobe Connect.
MD4. Tutorias individuales y/o colectivas programadas.
MD5. Trabajos tutelados (proyectos, programas, etc.).

MD8. Estudio personal (lectura de bibliografia recomendada, realizacién de cuestionarios, tests y exdmenes preparatorios via
el Moodle del Campus Virtual, uso y estudio de cédigos computacionales de la biblioteca de la Red Espafiola de Simulacidn

Molecular, etc.).

8. Sistemas de evaluacion

Pond. Minima

Pond. Maxima

Participacion activa en el desarrollo de la materia mediante teledocencia (Adobe

0 0.2
Connect) y Campus Virtual (Moodle) (uso del chat, foros, e-mail, etc.)
Resolucidn de cuestionarios y tests de evaluacion a través del Campus Virtual (Moodle) 0.2 0.4
Elaboracién y/o presentacidn oral de trabajos de la asignatura 0.5 0.7




