1. Asignatura Métodos basicos de simulacién molecular

Carécter: obligatoria ECTS | 5 | Temporal: C1

Lenguas imparticion Castellano

. Resultados de aprendizaje:

. Conocer los aspectos histéricos y las perspectivas futuras de la simulacion molecular.

. Conocer las técnicas basicas para la evaluacién de interacciones en sistemas volumétricos sencillos.

. Conocer las técnicas de integracidon de ecuaciones diferenciales acopladas por elementos finitos en Dindmica Molecular
. Familiarizarse con procedimientos de muestreo aleatorio de distribuciones estadisticas.

. Determinar propiedades termodindmicas y dinamicas basicas mediante simulacion.

. Conocer y comprender las ventajas de los distintos métodos de aceleracion de calculo de energias y fuerzas.

. Saber identificar las ventajas y desventajas de las técnicas de simulacién molecular.

Alcanzar un habito de programaciéon modular aplicada a problemas de simulacion molecular.
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3. Contenidos
3.1. Descriptores

Mecdnica clasica. Simulacién por ordenador. Programacion de alto nivel. Método de Dindmica Molecular. Método de Monte
Carlo. Mecanica estadistica. Liquidos y sdlidos. Campos de fuerza: all-atoms y united-atoms.

3.2. Temario
Tema 1. Introduccion. Pasado, presente y futuro de las simulaciones (breve resumen de hitos en computacion).

Tema 2. Revision de Mecdnica basica. Leyes de Newton. Conservacidn de la energia. Conservacion del momento.
Reversibilidad. Ejemplos sencillos. Calculo de fuerzas pares.

Tema 3. Simulacién Molecular. Condiciones de contorno periddicas. Condicidon de imagen minima. Truncamiento de
potenciales. Esquemas de truncamiento. Correcciones al truncamiento.

Tema 4. Método de Dinamica Molecular. Discretizacion de las ecuaciones de Newton. Algoritmos de Leapfrog, Verlet y Velocity-
Verlet. Estabilidad del algoritmo y monitorizacion. Termostatizacion sencilla. Efecto impulsivo del truncamiento.

Tema 5. Método de Monte Carlo. Nimeros aleatorios. Muestreo aleatorio. Muestreo de importancia. Método de Metropolis.

Tema 6. Calculo de propiedades. Ecuacidn de estado. Correlaciones espaciales. Funcidén de autocorrelacion. Coeficiente de
difusion. Otras propiedades de transporte.

Tema 7. Optimizacion de los calculos. Lista de vecinos de Verlet. Lista de Celdas. Proyecto: Implementar lista de vecinos en
codigos.

Tema 8. Aplicaciones de la simulacion molecular. Equilibrado. Calculo de propiedades de ecuaciéon de estado. Calculo de
propiedades espaciales. Calculo de propiedades dinamicas. Célculo de diagramas de fase.

Tema 9. Campos de fuerza. Introduccion. Modelos de todos los dtomos (all-atoms), 4tomos unidos (united-atoms) y coarse-
grained. Interacciones no enlazadas (non-bonded). Interacciones enlazadas (bonded). Potenciales de enlace (bonding), de
flexion (bending) y de torsion (torsional). Familias de modelos TraPPE. Otros campos de fuerza utilizados en la literatura.
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4. Observaciones:

5. Competencias:

5.1. Basicas y Generales CG1, CG2, CG3, CG4
generales
Basicas CB6, CB7, CB9, CB10
5.2. Transversales CT2, CT3, CT4, CT5, CT6
5.3. Especificas CE1, CE2, CE3, CE4, CES5, CE6, CE7, CES8, CE10, CE11
6. Actividades formativas
Actividades formativas Horas Presencialidad (%)
AF1-Actividades dirigidas (clases expositivas, 30 100
clases de problemas y talleres de programacion)




AF2. Actividades supervisadas (tutorias 40 50
individuales y colectivas y trabajos tutelados)

AF3. Actividades autéonomas (realizacién de 55 0
problemas, programas y estudio personal)

Total 125 -

7. Metodologias docentes

Tipo de metodologia Denominacion

MD1. Clases expositivas mediante Adobe Connect.

MD3. Talleres de programacion a través de Adobe Connect.
MDA4. Tutorias individuales y/o colectivas programadas.
MDS5. Trabajos tutelados (proyectos, programas, etc.).
MD?7. Realizacién de programas computacionales.

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

Molecular, etc.)

8. Sistemas de evaluacion Pond. Minima Pond. Maxima
Participacién 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.)
Realizacion de problemas y/o programas computacionales, por escrito, sobre los 0.2 04
contenidos de la asignatura ) )
Resolucidn de cuestionarios y tests de evaluacion a través del Campus Virtual (Moodle) 0.2 0.4
Elaboracidn y/o presentacion oral de trabajos de la asignatura 0.2 0.4




