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VIRTUAL
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TUTORIAS: Horario y localizacion

Aula Virtual de la UNIA: https://campusvirtual.unia.es/
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Descriptores

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

Temario

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

Tema 2. Revisién de Mecanica bésica. Leyes de Newton. Conservacién de la energia. Conservacion del
momento. Reversibilidad. Ejemplos sencillos. Calculo de fuerzas pares.

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

Tema 4. Método de Dindmica Molecular. Discretizacién de las ecuaciones de Newton. Algoritmos de
Leapfrog, Verlet y Velocity-Verlet. Estabilidad del algoritmo y monitorizacién. Termostatizacién 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. Ecuacion de estado. Correlaciones espaciales. Funcion de autocorrelacion.
Coeficiente de difusion. Otras propiedades de transporte.

Tema 7. Optimizacién 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 ecuacion de
estado. Calculo de propiedades espaciales. Calculo de propiedades dinamicas. Calculo de diagramas de
fase.

Tema 9. Campos de fuerza. Introduccion. Modelos de todos los &tomos (all-atoms), atomos 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.

ACTIVIDADES FORMATIVAS Y METODOLOGIAS DOCENTES

Véase actividades formativas.
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... Dedicacion
Dedicacion h de trabaio lecti
Actividad formativa Modalidad de ensefanza (horas de trabajo auténomo oras de trabajo fectivas

del estudiante)

del estudiante con apoyo
del profesor)

AF1-Actividades dirigidas (clases | VIRTUAL 30
expositivas, clases de problemas
y talleres de programacion)

30

AF2. Actividades supervisadas | VIRTUAL 20
(tutorias individuales y
colectivas y trabajos tutelados)

20

AF3. Actividades autonomas VIRTUAL 25
(realizacion de problemas,
programas y estudio personal)

SISTEMA DE EVALUACION

Véase estrategias/metodologias de evaluacion.

Estrategias/metodologias de evaluacion

Porcentaje de
valoracion sobre el
total

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

Connect) y Campus Virtual (Moodle) (uso del chat, foros, e-mail, etc.)

0 -20%%

Realizacion de problemas y/o programas computacionales, por escrito, sobre los

contenidos de la asignatura

20% - 40%%

Resolucién de cuestionarios y tests de evaluacion a través del Campus Virtual (Moodle)

20% - 40%%

Elaboracién y/o presentacién 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).

PLAN DE CONTINGENCIA

No procede, ya que la ensefianza es VIRTUAL.

Conforme a lo dispuesto en la legislaci6n 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 érgano competente en la materia la Direccién del Area de Gestién Académica(Monasterio Santa Maria de las
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Cuevas, C/ Américo Vespucio n°2. Isla de La Cartuja - 41092 - Sevilla) ante quien Ud. puede ejercitar sus derechos de acceso, rectificacién, limitacion, oposicion o portabilidad sefialando concretamente la causa de su solicitud
y acompanando 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 Espafiola 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.
+ Participacion 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 piblicas o
privadas.
+ Participacion en convocatorias de programas de movilidad de cardcter nacional o internacional.
+ Obtencién y expedicién de titulos oficiales, titulos propios y otros titulos académico
b) Gesti6n de su participacién como estudiante en practicas y actividades formativas nacionales o internacionales en instituciones, empresas, organismos o en otros centros.
c) Utilizacién de servicios universitarios como obtencién del carné universitario, bibliotecas, actividades deportivas u otros.

La Universidad se encuentra legitimada para tratar estos datos al ser necesarios para la ejecucion de la relacion 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 comunicara los datos personales que sean indispensables, y nunca en otro caso, a las sigui categorias de i io:
+ A otras Administraciones y organismos publicos 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 educacién y ciencia, a otras administraciones, a otras Universi 0 Centros formativos equivalentes para la gestion de traslados, a empresas para la realizacién de practicas)
+ A entidades bancarias para la gestion de pagos y cobros.
* A organismos publicos o privados en virtud de la celebracién de convenios de colaboracién o contratos, conforme a lo dispuesto en la legislacion 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 legislacion vigente en materia de proteccion de datos, pasando luego a formar parte —previo expurgo - del Archivo Histérico
Universitario conforme a lo dispuesto en la legislacion sobre Patrimonio Histérico.

La Universidad solo 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 Proteccion de Datos Personales a la que
puede acceder desde el siguiente enlace: https://www.unia.es/protecciondatos
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