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INSTRUCCIONES PARA LA ELABORACION Y TRAMITACION DE LAS GUIAS DOCENTES
DE LAS ASIGNATURAS

Las guias docentes de las asignaturas de los programas oficiales de postgrado que coordina la Universidad
Internacional de Andalucia se deben adecuar a los criterios académicos que se concretan en el plan de

contingencia para la adaptacidn de las actividades académicas de los programas en el curso académico 2020-21,

aprobado en el Consejo de Gobierno en la sesidn celebrada el pasado 19 de junio de 2020 .
Las guias docentes de las asignaturas recogeran la programacion del curso académico 2020-2021 de acuerdo con
la modalidad en que se halle verificada en la memoria del correspondiente titulo, aunque deberdn incluir
adicionalmente apartados especificos donde se disefien y planifiquen las adaptaciones de la asignatura a dos
posibles escenarios alternativos: por un lado, un escenario de menor actividad académica presencial como
consecuencia de la adopcidon de medidas sanitarias de distanciamiento interpersonal destinadas a limitar el aforo
permitido en las aulas (escenario A); y por otro, un escenario de suspension de la actividad presencial por
emergencia sanitaria (escenario B). Este Ultimo escenario del plan de contingencia también podra activarse si las
restricciones a los desplazamientos internacionales por motivos sanitarios impiden o dificultan la modalidad
presencial.

Adaptaciones de la programacién académica al escenario A de menor presencialidad: se adoptard un sistema

multimodal o hibrido de ensefianza que combine clases presenciales, clases en linea (sesiones sincronas) y
actividades formativas no presenciales para el aprendizaje autonomo del estudiante.

Adaptaciones de la programacién académica al escenario B de suspension de la actividad presencial: en este

caso se acordara la adaptacion de las actividades formativas a docencia virtual en todas las materias del
programa y se desarrollara a través de los recursos informaticos disponibles en la plataforma de teledocencia de
la UNIA.
La activacién del plan de contingencia bien en el escenario A o bien en el escenario B, vendra de la mano, en
primera instancia, de las medidas que puedan en su caso establecer las autoridades sanitarias.
Debe tenerse presente que los objetivos, competencias y resultados de aprendizaje no pueden verse alterados.
El coordinador/a de cada modulo/asignatura (incluyendo los Trabajos Fin de Master y Practicas Curriculares),
consensuara con el equipo docente la guia docente siempre en consonancia con el plan de contingencia para la
adaptacion de las actividades académicas de los programas oficiales de postgrado que coordina la Universidad
Internacional de Andalucia a las situaciones extraordinarias que se deriven de la evolucién de la pandemia de la
COVID-19, aprobado en la sesion del dia 19 de junio de Consejo de Gobierno de la Universidad internacional de
Andalucia.
Estos coordinadores de asignatura serdn los responsables de elaborar las guias de cada asignatura y una vez
cumplimentadas las remitirdn a la Direccion del Master y al Presidente de la Comision de Garantia de Calidad
(en el caso de que ambos cargos no recaigan en la misma persona).
La Comision de Garantia de Calidad del Master serd la responsable de coordinar el proceso, recabando las guias
de los coordinadores y enviando la propuesta, una vez aprobada por la Comisidén de Garantia de Calidad (que
levantara acta de la reunion telematica celebrada), a la Comision de Postgrado, para su visto bueno. Las guias
cumplimentadas en su conjunto (incluyendo los apartados de los escenarios A y B) deberan ser enviadas al

Vicerrectorado de Postgrado (postgrado@unia.es) antes del 15 de julio de 2020

Una vez aprobadas, las guias docentes deberan ser publicadas y darles la difusidon oportuna tanto en los espacios
virtuales del Master como en la web oficial de los mismos cara, en ultima instancia, a garantizar la transparencia

de la informacién a los estudiantes.


https://unia.es/images/corporativo/adaptacion-docencia/202006_Plan_de_contingencia_20-21.pdf
https://unia.es/images/corporativo/adaptacion-docencia/202006_Plan_de_contingencia_20-21.pdf
mailto:postgrado@unia.es
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Curso Académico: 2020/2021
Master: Simulaciédn Molecular
Denominacidn de la Monte Carlo avanzado
asignatura
Médulo Técnicas de simulacidn
Curso académico 2020/2021
Tipologia Obligatoria
ECTS Teoria: 5,0 Practica: 0,0 Total: |5,0
Periodo de imparticion Del 5 de abril al 28 de mayo de 2021
Modalidad On-line
Web universidad Universidad Internacional de Andalucia
coordinadora
Web universidad Universidad de Huelva
colaboradora
Idiomas de imparticién Castellano
Profesorado
Nombre y apellidos Email Créditos
Eva Gonzalez Noya Eva.noya@iqfr.csic.es 2,0
Alejandro Cuetos Menéndez acuemen@upo.es 1,5
Guillermo Zarragoicoechea vasco@iflysib.unlp.edu.ar 1,5

TUTORIAS (Coordinador/a de asignatura): Horario y localizacion

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

COMPETENCIAS

Basicas y Generales

CG1: Comprender, analizar, evaluar y seleccionar teorias cientificas
adecuadas y metodologias precisas para formular juicios a partir de
los datos disponibles, bien sean experimentales y/o tedricos, en los
ambitos de la Termodindmica, la Mecanica Estadistica y la
Simulaciéon Molecular.

CG2: Demostrar dominio en la utilizacién de bibliografia cientifica y
bases de datos, asi como en el andlisis de documentos cientifico-
técnicos, en los ambitos de la Termodinamica, la Mecanica
Estadistica y la Simulacién Molecular.

CG3: Comprender y ser capaz de elaborar informes, presentaciones
y/o publicaciones cientificas en el ambito de la Simulacion
Molecular.
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CG4: Comprender y ser capaz de concebir y planificar un proceso de
investigacion en el ambito de la Simulacién Molecular.

CB6: Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u
oportunidad de ser originales en el desarrollo y/o aplicacién de
ideas, a menudo en un contexto de investigacion.

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

CB8: Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y
enfrentarse a la complejidad de formular juicios a partir de una
informacién que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones
sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la
aplicacion de sus conocimientos y juicios

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 informacion
y la comunicacién.

CT3: Gestionar la informacidn 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.

CT6: Sensibilizacion en temas medioambientales.

CE1l: 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
modaular, 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 simulacidon
molecular.

CE5: Comprender los fundamentos matematicos de los métodos de
modelado mas habituales y su implementacién numérica
computacional.

CE6: Comprender las leyes macroscépicas fisicas y quimicas de
sistemas en condiciones de equilibrio: propiedades termodindmicas
y equilibrio de fases de sustancias puras y mezclas.

CE7: Comprender los principios fundamentales de la Mecanica
Estadistica de equilibrio y no equilibrio, incluyendo propiedades
termodinamicas, estructurales y dinamicas.
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CE8: Comprender las técnicas basicas de Monte Carlo y Dindmica
Molecular basadas en potenciales de interaccién molecular y ser
capaz de desarrollar subrutinas y programas en el contexto de la
simulacidon molecular.

CE9: Comprender las técnicas avanzadas de Monte Carlo y Dindmica
Molecular y ser capaz de crear programas que permitan determinar
el comportamiento se sistemas complejos en el contexto de la
simulaciéon molecular.

CE10: Dado un material, fendmeno fisico o quimico o sistema
complejo cuyo comportamiento se quiera simular, ser capaz de
analizar, valorar y decidir cudles son las técnicas de simulacién mas
adecuadas para predecir sus propiedades macroscépicas.

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

RESULTADOS DE APRENDIZAIJE

1. Conocer los distintos colectivos termodindmicos, comprender su fundamento tedrico y ser capaz de valorar cual es el
mas adecuado para cada problema.

2. Conocer y comprender el fundamento de métodos para sesgar y acelerar el muestreo en simulaciones Monte Carlo.
3. Conocer y comprender los métodos de simulacion para el calculo de diagrama de fases.

4. Familiarizarse con diversos métodos para muestrear eventos poco frecuentes.

5. Ser capaz de programar un cédigo Monte Carlo complejo que utilice métodos avanzados.

6. Ser capaz de analizar datos y extraer la informacidn relevante de una simulacion.

CONTENIDOS

3.1. Descriptores

Primer Principio de la Termodindmica. Segundo Principio de la Termodindmica. Formulaciones alternativas
de la Termodinamica. Regla de las fases de Gibbs. Diagramas de fase. Equilibrio de fase de sistemas purosy
mezclas

3.2. Temario

Tema 1. Conceptos basicos y definiciones. El sistema y el exterior. Tipos de paredes y ligaduras. Paredes
adiabaticas. Sistemas simples y sistemas compuestos. Estado termodinamico. Estados de equilibrio. Procesos
termodinamicos. Propiedades derivadas.

Tema 2. Primer principio de la Termodinamica. Trabajo. Calor. Energia interna. Primer principio de la
Termodinamica. Aplicaciones del primer principio. Ecuacidn del gas ideal.

Tema 3. Segundo principio de la Termodindmica. Procesos cuasiestaticos. Procesos reversibles e
irreversibles. Maquinas térmicas. El teorema de Clausius. El ciclo de Carnot. Entropia. Ecuacidn fundamental
de la Termodinamica. Ecuacion de Euler. Relacidn de Gibbs-Duhem.
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Tema 4. El formalismo termodindmico. Postulados de la Termodindmica. Representacidon energética.
Principio extremal de la energia. Representacion entrdpica. Principio extremal de la entropia. Propiedades
extensivas e intensivas. Transformadas de Legendre. Formulaciones de la Termodindmica alternativas.
Relaciones de Maxwell. Método de los jacobianos.

Tema 5. Criterios de estabilidad. Introduccidn. El criterio de estabilidad. Sustancias puras. Sistemas binarios.
Sistemas ternarios. Estados criticos.

Tema 6. Equilibrio de fase y estabilidad. Transiciones de fase de primer orden. Discontinuidad del volumen:
regla de la palanca. Discontinuidad de la entropia: calor latente. Estados metaestables. Ecuacién de Clausius-
Clapeyron. Regla de las fases de Gibbs. Diagramas de fase. Componentes puros. Mezclas binarias.

Tema 7. Aplicaciones a sistemas puros y mezclas. Ecuacidn de van der Waals. Principio de los estados
correspondientes. Ecuaciones de estado PVTN para fluidos. Relaciones PVTN para mezclas. Propiedades de
mezcla. Mezclas de gases ideales y disoluciones ideales. Reacciones quimicas y equilibrio quimico. Grado de
reaccion. Reacciones simultaneas. Calor de reaccién. Estabilidad y principio de Le Chatelier. Regla de las
fases de Gibbs para sistemas quimicos. Reacciones quimicas en gases ideales.

ACTIVIDADES FORMATIVAS Y METODOLOGIAS DOCENTES

. Dedicacion
Dedicacion (h de trabaio del
Actividad formativa Modalidad de ensefianza (horas de trabajo auténomo SIED 2l UELREle Bl
. estudiante con apoyo del
del estudiante)
profesor)

AF1-Actividades dirigidas (clases On-line 35 35
expositivas, clases de problemasy
talleres de programacion)
AF2. Actividades supervisadas On-line 30 15
(tutorias individuales y colectivas y
trabajos tutelados)
AF3. Actividades auténomas On-line 60 0
(realizacion de problemas,
programas y estudio personal)
Total 125 50

SISTEMA DE EVALUACION?

Porcentaje de
valoracion sobre el
total

Estrategias/metodologias de evaluacion

Participacidn activa en el desarrollo de la materia mediante teledocencia (Adobe Connect) y 0-20%
Campus Virtual (Moodle) (uso del chat, foros, e-mail, etc.)

1 PARA EL CURSO ACADEMICO 2020/2021 SE RECOMIENDA PRIORIZAR LA EVALUACION CONTINUA O
FORMATIVA
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Realizacién de problemas y/o programas computacionales, por escrito, sobre los 20-40%
contenidos de la asignatura
Resolucién de cuestionarios y tests de evaluacidn a través del Campus Virtual (Moodle) 20-40%
Elaboracidon y/o presentacion oral de trabajos de la asignatura 20-40%
BIBLIOGRAFIA

1. Frenkel y Smit, Understanding molecular simulation.
2. Newman y Barkema, Monte Carlo Methods in Statistical Physics.
3. Tuckerman, Statistical Mechanics: Theory and Molecular Simulation.

4. Curso de David Kofke (http://www.eng.buffalo.edu/~kofke/ce530/).

5. Curso MolSim (http://www.acmm.nl/molsim/molsim2015/index.html ).



http://www.eng.buffalo.edu/~kofke/ce530/
http://www.acmm.nl/molsim/molsim2015/index.html
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ESCENARIO A

No procede

DEDICACION
% . DEDICACION
ACTIVIDAD FORMATIVA TIPO DE. ENSE.NANZ.A (hora’s de trabajo (horas de trabajo del estudiante
(presencial/ a distancia) auténomo del

Estldiante) con apoyo del profesor)

METODOLOGIA DOCENTE RECURSOS
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| PLAN DE CONTINGENCIA (ESCENARIO A)
Estrategias/metodologias de evaluacion Porcentaje de
valoracion sobre el

(detallar las recogidas en el apartado anterior) total

9
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ESCENARIO B

PLAN DE CONTINGENCIA (ESCENARIO B)

No procede

ACTIVIDAD FORMATIVA

TIPO DE ENSENANZA
(presencial/ a distancia)

DEDICACION
(horas de trabajo
auténomo del
estudiante)

DEDICACION
(horas de trabajo del estudiante
con apoyo del profesor)

METODOLOGIA DOCENTE

RECURSOS

10
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PLAN DE CONTINGENCIA (ESCENARIO B)

CRITERIOS DE EVALUACION

Estrategias/metodologias de evaluacion Porcentaje de
valoracion sobre el

(detallar las recogidas en el apartado anterior) -

OTROS CAMBIOS PARA ADAPTARSE AL ESCENARIO B:

Conforme a lo dispuesto en la legislacion vigente en materia de proteccion de datos de caracter 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 drgano competente en la materia la Direccion del Area de Gestion Académica (Monasterio Santa Marfa de las Cuevas, C/ Américo Vespucio n°2. Isla de La Cartuja -41092- Sevilla) ante
quien Ud. puede ejercitar sus derechos de acceso, rectificacion, limitacion, oposicion o portabilidad sefialando concretamente la causa de su solicitud y fi copia de su itativo de identidad. La solicitud podré 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 Espariola 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 Umversldad le informa que exclusivamente tratara los datos personales que Ud. le facilite para dar cumplimiento a los siguientes fines:

a) Gestion acadé y administrativa de:

. Participacion en procesos de acceso y admision a las ensefianzas oficiales (Grado, Méster 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, Méster y Doctorado), Formacién 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 Admon. General del Estado o la de las Comunidades Auténomas y de otras entidades ptiblicas o privadas.
. Participacion en convocatorias de programas de movilidad de carécter nacional o internacional.
. Obtencién y expedicion de titulos oficiales, titulos propios y otros titulos académico
b) Gestion de su participacion como estudiante en practicas y activid forma!lvas i oi i en instituci empresas, i 0 en otros centros.
c) Utilizacién de servicios universitarios como obtencion del carné universitario, ividads ivas u otros.

La Universidad se encuentra legitimada para tratar estos datos al ser necesarios para la ejecucion de la relacién Jurldlca establecida entre Ud. y la Universidad y para que ésta pueda cumplir con sus obligaciones legales establecidas en la Ley Orgénica 6/2001, de
Universidades.

Usted respcnde dela veracldad de los datos que ha proporci ala Universidad y de su

Lal id a los datos que sean indi: y nunca en otro caso, a las siguientes categorias de destlna!arlos

. A otras Administraciones y organismos publicos para el ejercicio de las competencias que les sean propias y con las finali arriba i (Asi -a modo enunciativo y no limitativo- a Ministerios con ias en educacion y ciencia, a
otras administraciones, a otras Universidades o Centros formativos equivalentes para la gestion de traslados, a empresas para la realizacion de practicas)

. A entidades bancarias para la gestion de pagos y cobros.

. A organismos publicos o privados en virtud de la i6n de convenios de i6n o contratos, conforme a lo dispuesto en la legislacion vigente en materia de Proteccién de Datos.

Alos servicios de la propia Universidad que sean adecuados para gestionar la utilizacion 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 proteccion de datos, pasando luego a formar parte —previo expurgo- del Archivo Histérico Universitario conforme a lo dispuesto en la legislacion
sobre Patrimonio Histérico.
La Universidad s6lo prevé la transferencia de datos a terceros paises en el caso de su participacion como alumno en alguno de los programas de formacion 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 pégina en la que incluye legislacion, informacién y modelos en relacion con la Proteccion de Datos Personales a la que puede acceder desde el siguiente enlace:
https://www.unia.es/protecciondatos
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