Informacion asignaturas Master en Simulacion Molecular

MODULO I, FUNDAMENTOS FiSICOS Y QUIMICOS.

Al. Bases fisicas y quimicas de la Termodinamica.

El objetivo de la asignatura es introducir las bases fundamentales de la Termodinamica de sistemas fisicos y
quimicos necesarias para el uso y desarrollo de programas de simulacion en Monte Carlo y Dinamica Molecular.
En particular, se hace hincapié en los principios de la Termodinamica, el formalismo termodinamico, los criterios
de estabilidad de los sistemas, la regla de las fases de Gibbs y el estudio de los diagramas de fase de sustancias
puras y mezclas binarias.

A2. Bases fisicas y quimicas de la Mecanica Estadistica.

El objetivo de la asignatura es introducir las bases fundamentales de la Mecanica Estadistica de sistemas fisicos
y quimicos necesarias para el uso y desarrollo de programas de simulacion Monte Carlo y Dinamica Molecular.
En particular, se hace hincapié en los postulados de la Mecanica Estadistica, los potenciales de interaccién de
moléculas monoatomicas, rigidas y flexibles, asi como en los colectivos mas importantes en los que se llevan a
cabo simulaciones de sistemas fisicos y quimicos.

MODULO Il, METODOLOGIAS.

A3. Sistemas operativos y programacion.

La asignatura introduce los conceptos y conocimientos necesarios para trabajar en entornos computacionales,
haciendo hincapié en simulaciones moleculares, escritura de programas de simulacion y analisis de resultados
obtenidos. En particular, se incide en dos tematicas esenciales: sistema operativos y lenguajes de programacion.
En el primer caso, se estudia el sistema operativo UNIX/Linux, haciendo hincapié en comandos basicos en Linux,
intérprete de comandos y scripts. En el segundo caso, se introducen los lenguajes de programacion interpretado
(Python) y compilado (Fortran).

A4. Métodos numéricos.

El objetivo de la asignatura es familiarizar al alumno en métodos numéricos basicos, de interpolacion,
diferenciacion e integracion. Asimismo, se hace hincapié en la resolucion de ecuaciones y sistemas de
ecuaciones lineales y no lineales, asi como de ecuaciones diferenciales ordinarias. Todo ello se lleva a cabo de
manera coordinada con los conocimientos adquiridos en la asignatura “Sistemas operativos y programacion”,
desarrollando soluciones en los lenguajes de programacion Python y Fortran.

MODULO Ill, TECNICAS DE SIMULACION MOLECULAR.

Ab. Métodos basicos de simulacion molecular.

El objetivo de la asignatura es introducir los conceptos basicos de los métodos de Monte Carlo y Dinamica
molecular para que el alumno sea capaz de escribir cddigos sencillos y ejecutarlos. En particular, se definen los
conceptos de caja de simulacion, condiciones de contorno periodicas y truncamientos de potenciales. A partir
de ahi, se desarrollan los conceptos necesarios para simular mediante algoritmos basicos de Monte Carlo y
Dinamica molecular, haciendo hincapié en el calculo de propiedades y optimizacion de calculos mediante el uso
de listas de vecinos moleculares.



A6. Monte Carlo avanzado.

La asignatura Monte Carlo avanzando, junto con Dinamica molecular avanzada, es la continuacion natural de
Métodos basicos de simulacion molecular. En Monte Carlo avanzado, ademas de introducir las técnicas para
simular en diferentes colectivos, se analizar métodos de muestreo sesgado, técnicas para la determinacion del
equilibrio de fases, para la mejora del muestreo y metodologias para el muestro de eventos poco frecuentes,
como nucleacion homogénea de sélidos y liquidos.

A7. Dinamica molecular avanzada.

La asignatura Dindmica molecular avanzada, junto con Monte Carlo avanzando, es la continuacion natural de
Métodos basicos de simulacion molecular. En Dindmica molecular avanzada, ademas de introducir los
diferentes esquemas de integracion numérica especificas para la resolucion de las ecuaciones de la dinamica
de Newton, se introducen métodos para lleva a cabo simulaciones dinamicas en diferentes colectivos haciendo
uso de termostatos y bardstatos, y se introducen algunos topicos avanzados, como la dinamica molecular de no
equilibrio, sistemas cuanticos y simulacion multiescala.

A8. Paquetes de simulacién.

El objetivo de la asignatura es familiarizar al alumno con el uso de dos de los paquetes de simulacién
comerciales de libre distribucién de Dinamica Molecular disponibles en la literatura mas utilizados y optimizados,
GROMACS y LAMMPS. Para ello, se hace uso de las cuentas que el alumno dispone en el Centro de
Supercomputacion de Galicia, para aprender a seleccionar campos de fuerza apropiados, preparar
configuraciones iniciales, llevar cabo simulaciones en diferentes colectivos estadisticos y obtener y procesar
informacion termodinamica de interés a partir de los resultados obtenidos.

A9. Trabajo Fin de Master.

El Trabajo Fin de Master constituye la asignatura final del titulo, en la que el alumno reune todos los
conocimientos adquiridos en las ocho asignaturas para abordar el estudio, mediante técnicas de Monte Carlo o
Dinamica Molecular, de sistemas de interés en el campo de simulacion molecular clasica. Los trabajos fin de
master pueden ser metodologicos, orientados a demostrar que se han adquirido las competencias y destrezas
exigidas por el Titulo, o de investigacion, orientados hacia una tematica mas compleja y exigente acorde con
una linea de investigacion en desarrollo. Todos ellos son propuestos por los profesores que imparten docencia
en el titulo, asi como por investigadores expertos en el area de la simulacién molecular clasica.



