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s
. Trabajo
Cursada y Aprobada: individual 7
Cursada: Créditos: 8
Caracterizacion de la Unidad de Aprendizaje
Por el tipo de conocimiento: I?lsaplma Formati Metodolo X
ria va gica
Por la dimension del Conocimiento: Basica General erofesmn X
Por la Modalidad de Abordar el Conocimiento: | Curso X| Taller X il_oaborator i)emmar
Por el Caracter de la Unidad de Aprendizaje: Obligatori Recursa Optativa X Selectiv Acredit
a ble a able
Es Parte de un Tronco Comun? Si No X

Objetivos de la Unidad de Aprendizaje

Aplicar los conceptos, definiciones y herramientas adquiridos durante el curso a la solucién numérica y computacional de problemas
planteados en el marco de la Mecanica Estadistica.

Aprender a calcular propiedades termodinamicas, dinamicas y estructurales de sistemas macroscépicos a partir de sus contribuciones

microscopicas.

Aprender el uso de la Simulacién Molecular como una poderosa herramienta para contrastar soluciones analiticas (teoria), resolver
problemas que no tienen solucidn analitica y substituir datos experimentales cuando no se tienen 6 son dificiles de adquirir. Explicar y
predecir fenémenos fisicoquimicos con los conocimientos adquiridos.

Contribucion de la Unidad de Aprendizaje al Logro del Perfil de Egreso

Tener un manejo amplio de la Simulacién Molecular como una herramienta para el calculo de propiedades en diferentes tipos de

sistemas.

Nombre del Programa Aplicadas

Maestria en Ciencias

Nombre de la Unidad de

Aprendizaje

Simulacion Molecular |
(Monte Carlo)

Clave: SM-I

Tiempo Estimado Para el Logro de los Objetivos: 64 horas de clase

Criterios de Evaluacion para Acreditar el Curso:
Participacion en clase, laboratorio, tareas y examenes.

Unidades y Objetos de Estudio Obje.tIVOS Productf)s (.1e Act|V|da(.ies.de Insumc?s Actividad Evaluativa
Terminales Aprendizaje Aprendizaje Informativos
1. INTRODUCCION Y CONCEPTOS | Que el ,
BASICOS EN  SIMULACION | estudiante se Asistencia a Tareas y examenes.
MOLECULAR familiarice con clases. Exposiciones en clase

1.1. Introducciéon e historia de
la Simulacién Molecular
1.2. Recordatorio de Mecanica

Estadistica
1.2.1. Entropfa y
Temperatura

1.2.2. Mecanica
Estadistica Clasica e

las bases que
sustentan  la
simulacion
molecular y
con el lenguaje
y  conceptos
utilizados en la
simulacion
molecular.

Conocimientos

sobre los
conceptos
basicos de la
simulacion
molecular.

Participacion en
clases.

Bibliografia

Desarrollo
proyectos

Participacion

Autoevaluacion

discusiones grupales

de

Participacion en clase

en

y




hipotesis ergodica

1.3. Potenciales de interaccion
intermolecular
1.4. Simulaciones wusando el
método Monte Carlo
1.5. Cuestiones técnicas
1.6. La caja de simulacion
1.6.1. Condiciones
Periddicas de
Contorno
1.6.2. Condiciones de
Minima Imagen
1.6.3. Correcciones de
Largo Alcance
1.6.4. Unidades Reducidas
1.6.5. Haciendo
promedios

coevaluacion

Portafolio de
evidencias

En caso de laboratorio:
reportes de practicas y
bitacora

IMPLEMENTACION DE TU
PRIMER COoDICO DE Tareas y examenes.
SIMULACION MC
Un codigo NVT Exposiciones en clase
para esferas ) )
2.1. Algoritmo basico duras y uno para | Asistencia a Desarrollo de
2.2. “input”, “output” un potencial | clases proyectos
2.3. Movimisntos MC  (“trial Lennard-Jones. Participacion en clase
moves Que el
2.4. Configuracion inicial estudiante Participacién en P.artici.pacién en
“ranldom” y en una malla aprenda las | Un  “snapshot” | clases Bibliografia discusiones grupales
2.5. Visualizacion - de una .
2.6. Cbdigo en el colectivo NVT zartes be}sclrcas configuracion Autoevalu.a,aon y
ara un fluido de esferas | 98 Un codigo | cOng ) - coevaluacion
5 Monte Carlo. inicial 'y final | Programacién e
uras ) resultado de | implementacién Portafolio de
2.6.1. CaIcqu) de energia correr  ambos | de cédigos. evidencias
total, "double cédigos de )
check . simulacion. En caso de Iabc,>ra‘tor|o:
2.7. Pasemos a un fluido reportes de practicas y
Lennard-Jones bitacora
Tareas y examenes
Exposiciones en clase
Asistencia a Desarrollo de
CALCULO DE PROPIEDADES clases proyectos
TERMODINAMICAS Y Participacion en clase
ESTRUCTURALES Subrutinas para
3.1. Func.i()n de distribucion calcular estas | Participacién en P:artici.pacién en
ra}d'?il d | propiedades clases Bibliografia discusiones grupales
3.2. Calculo de la presion
(usando el virial) P adaptad%s‘ a Autoevaluacion y
ambos codigos -
3.3. Calculo de  potencial - coevaluacion
o uimico  utilizando el Programacion e ;
qu do de Wid implementacion Portafolio de
metodo de Widom de codigos evidencias
En caso de laboratorio:
reportes de practicas y
bitacora
Asistencia a Tareas y examenes
TRABAJANDO EN  OTROS clases Exposiciones en clase
COLECTIVOS
4.1. Microcanénico (NVE) Un cédigo a Desarrollo de
4.2. Isobérico—,isgtérmico (NPT) elegir entre los 5 | Participacion en | Bibliografia proyectos
4.3. Gran canonico guVT) presentados clases Participacion en clase
4.4. GEMC (equilibrio de fases)
4.5. REMC  (con  reaccibon Participacion en
quimica) Programacién e discusiones grupales

implementacion

Autoevaluacion y




de codigos coevaluacion

Portafolio de
evidencias

En caso de laboratorio:
reportes de practicas y
bitacora

Un codigo NVT
5. TECNICAS AVANZADAS para una
5.1. Interacciones de largo SOIUOOQ de
alcance electrolito o algo
5.1.1. “Reaction field” equlvalgnte,
5.1.2. Sumas de Ewald depgndlendo de
5.1.3. Método de Wolf los intereses  de
5.2. Monte Carlo “biased” la .te5|s del
estudiante

Tareas y examenes

Exposiciones en clase

Asistencia a Desarrollo de
clases proyectos

Participacion en clase
Participacion en F’:alrtici.pacion en
clases Bibliografia discusiones grupales

Autoevaluacion y

coevaluacion
Programacion e )
implementacion Portafolio de
de codigos evidencias

En caso de laboratorio:
reportes de practicas y
bitacora
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