Curso: Armar un programa de Dindmica Molecular

Objetivo: Que los participantes conozcan y programen las ecuaciones
relacionadas con el potencial de interacciéon y las ecuaciones de movimiento
que incorporan temperatura y presion. Que analicen programas de analisis
de resultados de las propiedades basicas.

Requisitos: De preferencia que hayan escrito un programa de dindmica
molecular para el potencial de Lennard-Jones.

El curso esta dirigido a usuarios de programas de dindmica molecular
(Gromacs, DL_POLY, NAMD o LAMMPS) que tengan conocimientos
basicos de fortran o C.

Para inscribirse deberan disponer de tiempo completo para este curso.
Cupo limitado a 15 participantes

Se proporcionaran routinas con la informacién basica y se integraran para
construir el programa de DM. Los programas se aplicardn para estudiar sistemas tales
como, agua, hidrocarburos, alcoholes, entre otros.

Proyectos. Durante el curso los alumnos elaboraran un proyecto que presentaran al final
del curso.

Profesor:
Dr. José Alejandre, Depto. de Quimica, UAM-Iztapalapa.

Las sesiones seran de 10:00 a 14:00 horas y de 15:30 a 17:30 horas. El quinto dia se dara
solo la sesién matutina.

Programa

Primer dia: Potenciales de interacciéon y dinamica molecular

Oscilador arménico, angulos de enlace y diedros

Lennard-Jones y Coulomb

Ecuaciones de movimiento. Algoritmo NVE

valores promedio de cantidades termodinamicas (energia, temperatura, etc)
Definicién de proyectos

Segundo dia: Algoritmos NVT en Dinamica Molecular

Termostatos: Re-escalar velocidades, Berendsen y cadenas de Nosé-Hoover
Funcién de distribucién radial

Fluctuacién de la energia y calor especifico

Funciones de autocorrelacion: autodifusion

Tercer dia: Presion y las sumas de Ewald
Derivacion e implementacion de las ecuaciones de la presion
Tensién superficial. Aplicacién al equilibrio liquido-vapor

Cuarto dia: Presidon y algoritmos NPT en Dinamica Molecular
Obtencion de la presion en sistemas moleculares

Barostato de Berendsen y las cadenas de Nosé-Hoover

Densidad, fluctuacién del volumen y compresibilidad isotérmica

Quinto dia: Presentacion de proyectos



