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Teoria: 5.00 Practica: 0.00 Total: 5.00
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VIRTUAL

https://unia.es/estudiantes/actividades-academicas/todos-los-cursos/item/
master-universitario-en-simulacion-molecular-3

http://www.uhu.es/mastersoficiales/estudios/oferta-academica/master-en-
simulacion-molecular

Espariol

Nombre y apellidos Email Universidad Créditos
Enrique de Miguel Agustino UNIVERSIDAD DE 3.00
HUELVA
Ivan Michael Zeroén Jiménez UNIVERSIDAD DE 2.00
GUANAJUATO
(MEXICO)

Aula Virtual de la UNIA https://unia.adobeconnect.com/tutoriasimulacionmolecular

CG2: Demostrar dominio en la utilizacién de bibliografia cientifica
y bases de datos, asi como en el analisis de documentos
cientificotécnicos, en los ambitos de la Termodinamica, la
Mecanica Estadistica y la Simulaciéon Molecular.

CBé: Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u
oportunidad de ser originales en el desarrollo y/o aplicacion de
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ideas, a menudo en un contexto de investigacion.

CB7: Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos
adquiridos y su capacidad de resolucion de problemas en entornos
nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o
multidisciplinares) relacionados con su area de estudio.

CB9: Que los estudiantes sepan comunicar sus conclusiones y los
conocimientos y razones ultimas que las sustentan a publicos
especializados y no especializados de un modo claro y sin
ambigliedades.

CB10: Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje
que les permitan continuar estudiando de un modo que habra de
ser en gran medida autodirigido o auténomo.

CT2: Utilizar de manera avanzada las tecnologias de la informacién
y la comunicacion.

CT3: Gestionar la informacion y el conocimiento.

CT4: Comprometerse con la ética y la responsabilidad social como
ciudadano y como profesional.

CT5: Definir y desarrollar el proyecto académico y profesional.

CTé: Sensibilizacion en temas medioambientales.

CE1: Ser capaz de trabajar en los entornos informaticos que se
emplean en el contexto de la simulacién molecular.

CE2: Ser capaz de desarrollar scripts para realizar tareas complejas
que involucren diferentes programas y comandos del sistema
operativo.

CE3: Ser capaz de crear estructuras algoritmicas basicas, en forma
modular, en el contexto de lenguajes de programacion de alto
nivel.

CE4: Ser capaz de desarrollar programas en lenguajes de
programacion de alto nivel en el contexto de la simulacién
molecular.

CE11: Saber escribir, sintetizar, presentar los resultados cientificos
en papel, transparencias, posters, asi como en trabajos fin de
master, tanto escrito como en presentaciones.
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RESULTADOS DE APRENDIZAJE

1. Conocer los algoritmos basicos necesarios para formular numéricamente problemas fisico-
matematicos, incluyendo interpolacién, diferenciacién, integracién, resolucién de ecuaciones algebraicas y
diferenciales, etc.

2. Familiarizarse con la bibliografia basica de métodos numéricos.

3. Ser capaz de formular un problema fisico en términos algoritmicos y plantear el método numérico
adecuado para su resolucion.

4. Conocer los principios basicos de la programacion en paralelo.

5. Analizar las ventajas/inconvenientes de la paralelizacion de un algoritmo para la resolucion de
problema fisico determinado.

CONTENIDOS

Descriptores

Métodos numéricos basicos (interpolacion, diferenciacion, integracion). Resolucién numérica de ecuaciones
algebraicas y diferenciales. Modelizacién de sistemas fisicos. Andlisis y transformadas de Fourier. Algoritmos
paralelos y su implementacion

Temario
Tema 1. Métodos basicos de interpolacioén y diferenciacion.

Tema 2. Métodos de integracién. Métodos de intervalo regular. Métodos gaussianos.
Tema 3. Integracion multidimensional. Integracion regular. Integracion estocastica.
Tema 4. Resolucion de sistemas lineales por métodos iterativos.

Tema 5. Resolucion de ecuaciones y sistemas no lineales.

Tema 6. Ecuaciones diferenciales ordinarias y sistemas de ecuaciones. Elementos de analisis de estabilidad.
Métodos numéricos de solucién de sistemas de ecuaciones.

Tema 7. Ejemplos de modelizacién de sistemas dindmicos con ecuaciones diferenciales. Dindmica de
poblaciones. Dindmica de N-cuerpos.

Tema 8. Transformadas de Fourier. Aplicaciones basicas: andlisis de frecuencias, filtros de ruido y factores
de estructura. La resolucion experimental: Convolucion y transformadas de Fourier. Transformadas
discretas: condiciones de ortogonalidad. Métodos de calculo: transformacion directa y FFT

Tema 9. Elementos de programacién en paralelo. Paradigmas de programacién: MPI/OpenMP/CUDA.
Elementos basicos de MPI
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ACTIVIDADES FORMATIVAS Y METODOLOGIAS DOCENTES
Véase actividades formativas.
Dedicacion Eedicaclon
Actividad formativa Modalidad de ensefanza (horas de trabajo auténomo ‘h°.'as de trabajo del
del estudiante) estudiante con apoyo del
profesor)

AF1-Actividades dirigidas (clases | VIRTUAL 30 30
expositivas, clases de problemas
y talleres de programacién
AF2. Actividades supervisadas | VIRTUAL 20 20
(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 evaluacién.

OBSERVACIONES

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%%

Pruebas escritas de evaluacion mediante el uso del Campus Virtual (Moodle)

20-40%%

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

20-40%%

BIBLIOGRAFIA

Computational Physics, J. Thijssen, (Cambridge Univ. Press, 2007).

Numerical Computing with Modern Fortran, R.J. Hanson & T. Hopkins (SIAM, 2013).

Numerical Recipes 3rd Edition: The Art of Scientific Computing, William H. Press, Saul A. Teukolsky, William

T. Vetterling, Brian P. Flannery, (Cambridge Univ. Press, 2007).
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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
Cuevas, G/ Américo Vespucio n°2. Isla de La Cartuja - 41092 - Sevilla) ante quien Ud. puede ejercitar sus derechos de acceso, rectificacién, limitacién, oposicion 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 Espafiola de

Proteccion 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.
« Inscripcion y/o matricula como alumno en cualquiera de las titulaciones oficiales(Grado, Master y Doctorado), Formaci6n 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 ptblicas 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 obtenci6n 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 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 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

iones, a otras Uni

Ministerios con competencias en educacion y ciencia, a otras 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 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 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
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