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1. Introduccion

En esta asignatura se pretende cubrir los elementos basicos que permitan llevar a
cabo simulaciones moleculares de sistemas macromoleculares en equilibrio
termodinamico, ademas de implementar las nuevas herramientas (hardware y software)

disponibles en el Departamento de Fisica en la solucion de problemas especificos.

2. Objetivo general

En esta asignatura el estudiante conocera y aplicard los métodos numéricos y
computacionales necesarios para resolver problemas en el campo de la Simulacion

Molecular.



3. Objetivos especificos

Al término del curso el estudiante debe ser capaz de:

v Aplicar los conocimientos adquiridos sobre los métodos y algoritmos
computacionales que le permiten simular el comportamiento de diversos
sistemas macromoleculares.

v Implementar los algoritmos de dindmica Browniana, Monte Carlo y dindmica
molecular para diversos sistemas fisicos.

v Calcular propiedades estructurales y termodinamicas a partir de los resultados
de simulaciones moleculares.

4. Temario

1) Introduccién

2) Descripcion bésica de los diferentes métodos de simulacion Molecular.
3) Elementos basicos de métodos numéricos y programacién fortran

4) Simulacion de Monte Carlo

5) Dinamica Molecular.

6) Dindmica Browniana.

7) Aplicaciones en suspensiones coloidales simples.

8) Aplicacion en Liquidos simples

9) Aplicacion en soluciones poliméricas.

5. Estrategias didacticas
Se recomienda que el profesor exponga los aspectos relevantes para el
entendimiento de los principios que sustentan la simulacion molecular y el Alumno por
su parte, mediante trabajo individual o de grupo implemente los algoritmos basicos que

permiten resolver problemas de aplicacién relacionados con los temas cubiertos y lleva
a cabo la exposicion frente a grupo de problemas especificos o topico de interés.

6. Estrategias para la evaluacion
Se sugiere que el profesor realice 2 evaluaciones parciales (40%) y una evaluacion
de trabajo computacional practico (60%).
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8. Perfil docente

El profesor de este curso debera poseer una solida formacién en fisica y amplia
experiencia en la ensefilanza en la Licenciatura en Fisica y conocimiento de
programacion y andlisis numérico. Es importante que el profesor tenga conocimiento
claro de la importancia de la asignatura en el plan de estudios y su relacién con el resto
del programa.



