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DESCRIPTORES DE CONTENIDOS

Descriptores

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

Temario
Tema 1. Introduccidn a los paquetes de simulacién 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. Introduccion. Manejo de ficheros de entrada y salida.
Visualizacién de resultados. Aspectos practicos de la Dindmica Molecular en GROMCAS. Eleccion de los
pardmetros de simulacion: paso de tiempo, truncamiento del potencial, eleccién del campo de fuerzas,
dimensiones del sistema simulado y geometria de las condiciones de contorno periodicas.

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

ACTIVIDADES FORMATIVAS Y METODOLOGIAS DOCENTES

Véase actividades formativas.

Dedicacion
(horas de trabajo lectivas
del estudiante con apoyo

del profesor)

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

AF1-Actividades dirigidas (clases | VIRTUAL 20 20
expositivas, clases de problemas
y talleres de programacion

AF2. Actividades supervisadas |VIRTUAL 30 30
(tutorias individuales y
colectivas y trabajos tutelados)

AF3. Actividades autonomas VIRTUAL 25 0
(realizacion de problemas,
programas y estudio personal)

SISTEMA DE EVALUACION

Véase estrategias/metodologias de evaluacion.
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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.)

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 50-70%%

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.
J. M. Haile, Molecular Dynamics simulations, John Wiley and sons, 1997.

A. R. Leach, Molecular modelling. Principles and applications, Prentice Hall, 2001.

T. Schlick, Molecular modelling and simulation (Springer, 2006).

PLAN DE CONTINGENCIA

No procede, ya que la ensefianza es VIRTUAL.

Conforme a lo dispuesto en la legislacién vigente en materia de proteccion 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, rectificacién, limitacién, oposicién o portabilidad sefialando concretamente la causa de su solicitud

y acompaiiando 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 Espaiiola de

Proteccién 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 tratara 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.
« Inscripcion 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 piiblicas 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.
¢) Utilizacién de servicios universitarios como obtencion del carné universitario, bibliotecas, actividades deportivas u otros.

La Universidad se encuentra legitimada para tratar estos datos al ser necesarios para la ejecucién 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 comunicara los datos personales que sean indispensables, y nunca en otro caso, a las sigui categorias de desti io:
+ A otras Administraciones y organismos puiblicos 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

iones, a otras Universidades o Centros formativos equivalentes para la gestion de traslados, a empresas para la realizacién de practicas)

Ministerios con competencias en educacién y ciencia, a otras
+ A entidades bancarias para la gestién de pagos y cobros.
+ A organismos piiblicos o privados en virtud de la celebracién de convenios de colaboracién o contratos, conforme a lo dispuesto en la legislacion vigente en materia de Proteccion de Datos.
+ Alos servicios de la propia Universidad que sean adecuados para gestionar la utilizacién de los servicios universitarios ofertados.
Sus datos de caracter 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 di en la legislaci6n sobre Patrimonio Histérico.

La Universidad sélo prevé la transferencia de datos a terceros paises en el caso de su participacién como alumno en alguno de los programas de formacion 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 Proteccion 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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