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DESCRIPTORES DE CONTENIDOS

Descriptores

Mecanica analitica. Dindmica Molecular en distintos colectivos: NVE, NVT, NpT. Simulaciones moleculares de
no-equilibrio. Coeficientes de transporte. Simulacion de sistemas arrestados. Introduccion a la simulacién
molecular cuantica de sistemas condensados. Simulacion multiescala.

Temario

Tema 1. Introduccién. El formalismo de la mecéanica analitica. La descripcidn de Lagrange: el espacio
configuracional y las ecuaciones de Euler-Lagrange. La descripcion de Hamilton: el espacio de las fases y las
ecuaciones de Hamilton. Transformaciones canénicas. La ecuacién de Liouville.

Tema 2. Esquemas numeéricos. Introduccién a los métodos de diferencias finitas. El método predictor-
corrector. Los métodos simplécticos en sistemas hamiltonianos: el algoritmo de Verlet. Aplicaciéon a
sistemas moleculares: dindmica molecular de moléculas rigidas no esféricas y en presencia de ligaduras
(algoritmo SHAKE). Dindmica molecular de sistemas duros.

Tema 3. Dindmica Molecular en diferentes colectivos. Dindmica molecular a temperatura constante: el
colectivo isocinético, el termostato de Andersen y el termostato de Nosé-Hoover. Cadenas de Nosé-Hoover.
Dindamica Molecular en el colectivo isotermo-isobaro: el algoritmo de Hoover, de Melchionna-Ciccoti-Holian
y de Martyna-Tobias-Klein. El método de Rahman-Parrinello.

Tema 4. Topicos avanzados. Calculo de coeficientes de transporte. Relaciones de Green-Kubo. Dindmica
Molecular de No Equilibrio. Factores de estructura dindmica. Sistemas cuanticos: el algoritmo de Car-
Parrinello.

Tema 5. Introduccién a la simulacién multiescala. Introduccién. Modelos mecanico cuanticos. Formulacion
de Path integral. Modelos coarse-grained. Modelos mesoscépicos. Métodos de Lattice-Bolztamnn y
Dissipative Particle Dynamics. Modelos continuos. Las ecuaciones de Navier-Stokes.

ACTIVIDADES FORMATIVAS Y METODOLOGIAS DOCENTES

Véase actividades formativas.

Dedicacion
(horas de trabajo lectivas
del estudiante con apoyo

del profesor)

Dedicacion
Actividad formativa Modalidad de ensefanza (horas de trabajo auténomo
del estudiante)

AF1-Actividades dirigidas (clases | VIRTUAL 35 35
expositivas, clases de problemas
y talleres de programacion

AF2. Actividades supervisadas |VIRTUAL 15 15
(tutorias individuales y
colectivas y trabajos tutelados)
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AF3. Actividades autonomas VIRTUAL 25 0
(realizacion de problemas,
programas y estudio personal)

SISTEMA DE EVALUACION

Véase estrategias/metodologias de evaluacién.

Porcentaje de
Estrategias/metodologias de evaluacion valoracién sobre el
total

Participacion activa en el desarrollo de la materia mediante teledocencia (Adobe 0-20%%
Connect) y Campus Virtual (Moodle) (uso del chat, foros, e-mail, etc.)

Realizacion de problemas y/o programas computacionales, por escrito, sobre los 20-40%%
contenidos de la asignatura

Resolucién de cuestionarios y tests de evaluacion a través del Campus Virtual (Moodle) 20-40%%
Elaboracién y/o presentacion oral de trabajos de la asignatura 20-40%%

MEDIOS Y RECURSOS DIDACTICOS

BIBLIOGRAFIA

M. Allen and D. Tildesley, Computer Simulation of Liquids, Clarendon Press, Oxford, 1987.

D. Frenkel and B. Smit, Understanding Molecular Simulation, 2nd Edition, Academic Press, San Diego, 2002.
D. C. Rapaport, The art of of molecular dynamics simulations, 2nd Edition, Cambridge University Press,
Cambridge,2011.

M. Griebel, S. Knapek and G. Zumbusch, Numerical Simulation in Molecular Dynamics: Numerics,
Algorithms,Parallelization, Applications

B. D. Todd and P. J. Daivis, Nonequilibrium Molecular Dynamics. Theory, algorithms and applications.

PLAN DE CONTINGENCIA

No procede, ya que la ensefianza es VIRTUAL.

Conforme a lo dispuesto en la legislacién vigente en materia de proteccién de datos de cardcter personal(Reglamento(UE) 2016/679, de 27 de abril) le informamos que los datos personales que nos ha facilitado pasaran a ser
tratados por la UNIVERSIDAD INTERNACONAL DE ANDALUCIA como responsable del tratamiento, siendo 6rgano competente en la materia la Direccién del Area de Gestion Académica(Monasterio Santa Maria de las
Cuevas, C/ Américo Vespucio n°2. Isla de La Cartuja - 41092 - Sevilla) ante quien Ud. puede ejercitar sus derechos de acceso, rectificacion, limitacion, oposicién o portabilidad sefialando concretamente la causa de su solicitud

y acomparnando copia de su documento acreditativo de identidad. La solicitud podra hacerse mediante escrito en formato papel o por medios electrénicos.

Caso de no obtener contestacion o ver desestimada su solicitud puede dirigirse al Delegado de Proteccién de Datos de la Universidad(rgpd@unia.es Tfno 954 462299) o en reclamacion a la Agencia Espariola de
Protecci6n de Datos a través de los formularios que esa entidad tiene habilitados al efecto y que son accesibles desde su pagina web: https: // sedeagpd.gob.es

Como responsable, la Universidad le informa que exclusivamente tratard los datos personales que Ud. le facilite para dar cumplimiento a los siguientes fines:
a) Gestion académica y administrativa de:
« Participacion en procesos de acceso y admision a las ensefianzas oficiales(Grado, Master y Doctorado) o de formacién Continua de la Universidad Internacional de Andalucia.
+ Inscripcién y/o matricula como alumno en cualquiera de las titulaciones oficiales(Grado, Master y Doctorado), Formacién Continua u otras actividades académicas ofrecidas por la Universidad Internacional de
Andalucia.
+ Participaci6n en convocatorias de becas y ayudas al estudio de la Universidad Internacional de Andalucia, la Admén. General del Estado o la de las Comunidades Auténomas y de otras entidades publicas o
privadas.
« Participacion en convocatorias de programas de movilidad de caracter nacional o internacional.
+ Obtencién y expedicion de titulos oficiales, titulos propios y otros titulos académico
b) Gestion de su participacién como estudiante en précticas y actividades formativas nacionales o internacionales en instituciones, empresas, organismos o en otros centros.
c) Utilizacién de servicios universitarios como obtenci6n del carné universitario, bibliotecas, actividades deportivas u otros.
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La Universidad se encuentra legitimada para tratar estos datos al ser necesarios para la ejecucion de la relacién juridica establecida entre Ud. y la Universidad y para que ésta pueda cumplir con sus obligaciones legales
establecidas en la Ley Organica 6/2001, de Universidades.
Usted responde de la veracidad de los datos personales que ha proporcionado a la Universidad y de su actualizacion.

La Universidad comunicaré los datos personales que sean indispensables, y nunca en otro caso, a las sigui categorias de i ios:
+ A otras Administraciones y organismos ptiblicos para el ejercicio de las competencias que les sean propias y compatibles con las finalidades arriba enunciadas(Asi - a modo enunciativo y no limitativo - a

Ministerios con competencias en educacion y ciencia, a otras ini; iones, a otras Uni i o Centros formativos equivalentes para la gestion de traslados, a empresas para la realizacion de practicas)
« A entidades bancarias para la gestién de pagos y cobros.
« A organismos publicos o privados en virtud de la celebracion de convenios de colaboracion o contratos, conforme a lo dispuesto en la legislacién vigente en materia de Proteccién de Datos.
* Alos servicios de la propia Universidad que sean adecuados para gestionar la utilizacién de los servicios universitarios ofertados.
Sus datos de cardcter personal se tratardn y conservaran por la Universidad conforme a la legislacién vigente en materia de proteccién de datos, pasando luego a formar parte —previo expurgo - del Archivo Histérico

Universitario conforme a lo di: en la legislacion sobre Patrimonio Histérico.

La Universidad s6lo prevé la transferencia de datos a terceros paises en el caso de su participacién como alumno en alguno de los programas de formacién o becas de caracter internacional. La transferencia se realizara
siguiendo las directrices establecidas al respecto por el Reglamento Europeo de Proteccién de Datos y normativa de desarrollo.

El Servicio de Proteccién de Datos de la Universidad Internacional de Andalucia cuenta con una pagina en la que incluye legislacion, informacién y modelos en relacién con la Proteccién de Datos Personales a la que
puede acceder desde el siguiente enlace: https://www.unia.es/protecciondatos



	Simulación Molecular – MÓDULO III: TÉCNICAS DE SIMULACIÓN
	GUÍA DOCENTE

