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Tipo de asignatura: TEORICO-PRACTICA
Modalidad de la asignatura: CURSO

ASIGNATURA PRECEDENTE: Seriacion indicativa con Introduccién a la Termodinamica
Estadistica.
ASIGNATURA SUBSECUENTE: Ninguna

OBJETIVO(S):

Introducir a los estudiantes a los conceptos basicos de los métodos de simulacion molecular.
Descripcion y analisis de potenciales intermoleculares empiricos y ab initio. Conocer el
Método de Montecarlo y la dinamica molecular. Aplicacion de estos métodos para la
determinacion de las propiedades macroscopicas de la materia, y su relacion con el potencial
intermolecular utilizado para la simulacion molecular.

UNIDADES
TEMATICAS
NUMERO DE UNIDAD
HORAS POR
UNIDAD
8T 1. INTRODUCCION Y REVISION DE CONCEPTOS
8h 1.1. Mecanica clasica

1.2. Termodinamica estadistica
1.3. Quimica Cuantica

6T 2. POTENCIALES DE INTERACCION

6h 2.1.Fuerzas de dispersion
2.2.Fuerzas electrostaticas
2.3. Tratamiento de fuerzas de largo alcance

10T 3. TECNICAS DE SIMULACION

10h 3.1.Condiciones periddicas a la frontera
3.2. Promedios estadisticos
3.3. Fluctuaciones
3.4.Propiedades estructurales

12T 4. SIMULACION MONTECARLO

12h 4.1. Muestreo de importancia
4.2. Generacion de configuraciones
4.3. Aplicaciones

12T 5. DINAMICA MOLECULAR

12h 5.1. Ecuaciones de movimiento
5.2.Propiedades dinamica
5.3. Funciones de correlacion
5.4. Aplicaciones

TOTAL 48T-48H
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SUGERENCIAS DIDACTICAS
Exposicion del profesor, seminarios impartidos por los alumnos, elaboracion de un trabajo
de investigacion, discusion de articulos recientes de la literatura.

FORMA DE EVALUAR
Examenes, tareas, exposiciones, participacion en clase.

PERFIL PROFESIOGRAFICO DE QUIENES IMPARTEN LA ASIGNATURA
Profesores activos en investigacion en el area, con estudios de posgrado en Fisicoquimica.




