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Dades generals

 

Nom de l'assignatura: Mètodes Avançats de Simulació Molecular

Codi de l'assignatura: 572554

Curs acadèmic: 2015-2016

Coordinació: MATTEO PALASSINI

Departament: Departament de Física de la Matèria Condensada

Crèdits: 3

Programa únic: S

 

 

Hores estimades de dedicació Hores totals 75

 

Activitats presencials 30

 -  Teoria  20

 -  Pràctiques d'ordinadors  8

 -  Seminari  2

Treball tutelat/dirigit 15

Aprenentatge autònom 30

 

 

Competències que es desenvolupen

 

COMPETÈNCIES BÀSIQUES

CB6 - Posseir i comprendre coneixements que aportin una base o oportunitat de ser originals en
el desenvolupament i/o aplicació d’idees, sovint en un context de recerca.

CB7 - Que els estudiants sàpiguen aplicar els coneixements adquirits i la seva capacitat de
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resolució de problemes en entorns nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o
multidisciplinaris) relatius al seu camp d’estudi.

CB9 - Que els estudiants sàpiguen comunicar les seves conclusions i els coneixements i raons
últimes que les sustenten a públics especialitzats i no especialitzats d’una manera clara i sense
ambigüitats.

CB10 - Que els estudiants posseeixin les habilitats d’aprenentatge que els permetin continuar
estudiant d’una manera que haurà de ser en gran manera autodirigida o autònoma.

COMPETÈNCIES GENERALS

CG2 - Ser capaç de consultar la bibliografia científica, bases de dades i analitzar documents
cientificotècnics en anglès.

CG4 - Ser capaç de concebre i dissenyar un procés d’investigació.

COMPETÈNCIES TRANSVERSALS

CT1 - Ser autònom, dinàmic i organitzat, amb capacitat analítica i de síntesi, amb capacitat
d’anàlisi crítica i amb capacitat de prospectiva.

CT2 - Tenir capacitat d’autoavaluació i capacitat autocrítica constructiva.

CT4 - Tenir capacitat d’anàlisi, de síntesi, d’adquirir perspectives globals i d’aplicació dels
coneixements a casos pràctics.

COMPETÈNCIES ESPECÍFIQUES

CE1 - Ser capaç de treballar en els entorns informàtics que s’empren en el els àmbits de la
modelització atomística i multiescala.

CE2 - Comprendre i saber utilitzar les estructures algorísmiques bàsiques en el context de
llenguatges de programació d’alt nivell.

CE4 - Ser capaç d’escriure scripts per a realitzar tasques complexes que involucrin diferents
programes i ordres del sistema operatiu.

CE5 - Comprendre els fonaments matemàtics dels mètodes de modelització més habituals i la
seva implementació numèrica computacional.

CE15 - Comprendre els límits computacionals d’aplicació de cada metodologia estudiada i ser
capaç de discernir per a cada cas real d’estudi quina aproximació és la més apropiada.

 

 

 

 

 

Objectius d'aprenentatge

PD:Mètodes Avançats de Simulació Molecular http://grad.ub.edu/grad/plae/detallAssignatura.do?accioPDF=P...

2 of 5 04/06/16 16:27



 

Referits a coneixements

· Conèixer la fonamentació dels diferents mètodes avançats de simulació molecular.
· Familiaritzar-se amb diferents casos particulars de modelització de sistemes / propietats
/ processos físics, químics i bioquímics.
· Saber cercar i organitzar la Informació relacionada amb la matèria en les fonts primàries
i secundàries.
· Saber resoldre problemes pràctics de l’aplicació de els mètodes estudiats.

 

 

 

Blocs temàtics

 

1. Mètodes Monte Carlo avançats

1.1. Càlculs d’energia lliure i col·lectivitats.

1.2. Mètodes de Monte Carlo esbiaixats.

1.3. Mètodes de extended ensemble i reweighting.

1.4. Mètodes de cluster per spins.

1.5. Monte Carlo dinàmic.

2. Quantum Monte Carlo

2.1. Monte Carlo diffusiu

2.2. Path Integral Monte Carlo

3. Dinàmica Molecular avançada

3.1. Termostats i barostats

3.2. Interaccions de llarg abast

3.3. Lligadures

3.4. Càlculs d’energia lliure

3.5. Dinàmica molecular discreta. Dinàmica molecular “Event Driven”

4. Mètodes Quàntics en Dinàmica Molecular

4.1. Hartree-Fock, funcional de la densitat, diagonalització, path integral,

empirical valence bond.

4.2. Dinàmica molecula ab initio. Mètode de Car-Parrinello

5. Algorismes d¿optimització per la recerca de l¿estat fonamental

5.1. Algorismes estocàstics (genetics, simulated annealing i variants)
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5.2. Algorismes exactes

 

 

Metodologia i activitats formatives

 

Classes magistrals: A les classes magistrals s’exposen els continguts de
l’assignatura de forma oral per part d’un professor o professora sense la
participació activa de l’alumnat.
Treball en grup: Activitat d’aprenentatge que s’ha de fer mitjançant la
col·laboració entre els membres d’un grup.
Treball escrit: Activitat consistent en la presentació d’un document escrit. -
Activitats d’aplicació: Amb les activitats d’aplicació s’aconsegueix
contextualitzar l’aprenentatge teòric a través de la seva aplicació a un fet,
succés, situació, dada o fenomen concret, seleccionat perquè faciliti
l’aprenentatge.
Resolució de problemes: En l’activitat de resolució de problemes, el
professorat presenta una qüestió complexa que l’alumnat ha de resoldre, ja
sigui treballant individualment, o en equip.
 Exercicis pràctics: l’activitat basada en els exercicis pràctics consisteix en
la formulació, anàlisi, resolució o debat d’un problema relacionat amb la
temàtica de l’assignatura. Aquesta activitat té com a objectiu
l’aprenentatge mitjançant la pràctica de coneixements o habilitats
programats.
Pràctiques: Permeten aplicar i configurar, a nivell pràctic, la teoria d’un
àmbit de coneixement en un context concret.

 

 

Avaluació acreditativa dels aprenentatges

 

Exercicis teórics i computacionals realitzats per l´estudiant (50%)
Una prova escrita a finals de semestre (50%)

 

Avaluació única

L’alumnat que ho sol·liciti serà avaluat amb una sola prova global que suposa el 100 % de la
qualificació total. Per renunciar a l’avaluació continuada, i demanar l’avaluació única cal que
l’estudiant presenti al professor la instància que hi ha a aquest efecte al web de la facultat,
abans de la primera prova d’avaluació continuada de l’assignatura. Els alumnes que hagin estat
qualificats amb una nota mínima de 3,5 poden ser reavaluats. La reavaluació consisteix en una
prova de síntesi escrita que inclou tot el programa de l’assignatura. La reavaluació es fa en les
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dates que determini el Consell d’Estudis. La nota final és la més favorable de les dues, la de
l’avaluació única o la de la reavaluació. L’estudiant que, havent superat l’assignatura, vulgui
millorar la nota a la reavaluació, ha de renunciar a la qualificació mitjançant un escrit presentat
al professor amb còpia a la Secretaria del centre. Aquestes proves poden constar de diverses
preguntes curtes, temes, preguntes amb exercicis relacionats i problemes. La puntuació de cada
qüestió, pregunta o problema s’indica a l’enunciat de l’examen.

 

 

Fonts d'informació bàsica

Llibre

Frenkel, D.; Smit, B. Understanding Molecular Simulation. From algorithms to applications.
Academic Press, 2002.

Allen, M.P.; Tildesley, D.J. Computer Simulation of Liquids.  (Clarendon, Oxford, 1987).

Thijssen, J.M. Computational Physics. Cambridge University Press, 2007.

Landau, D.P.; Binder, K., A guide to Monte Carlo simulations in statistical physics. 3rd. edition.
Cambridge University Press, 2009.

Berg, B.A.; Markov chain Monte Carlo simulations and their statistical analysis. World Scientific
Publishers, Singapore, 2004.

Krauth, W., Statistical mechanics: algorithms and computations. Oxford University Press, 2006.

Hartmann, A.K., Big Practical Guide to Computer Simulations. World Scientific, 2015.

 http://www.worldscientific.com/worldscibooks/10.1142/9019

Gould H., Tobochnik J., Christian W., Introduction to computer simulation methods : applications
to physical systems. Addison Wesley, 2006.

Leach, A.R., Molecular modelling : principles and applications, 2nd ed. Prentice Hall, 2001.
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