Desarrollo de algoritmos de dinamica molecular, campos de
fuerza y de programas paralelos de dinamica molecular en CPU/GPU.

Hora Lunes 25 Martes 26 Miércoles 27 Jueves 28 Viernes 29
9:00 Potenciales y DFT. Parametros de | Desarrollo de Libre
a 11:00 fuerzas de Optimizacion | Lennard-Jones: | programas
interaccion de geometria tension paralelos
M. en C. Valeri Dr. Javier superficial y | mediante MPI
Garcia Carmona, densidad M. en C.
Melgarejo, Catedratico M. en C. Adriana Pérez y
DQ - CBI - CONACyT | Valeria Garcia | Dr. José Luis
UAM -1 y Dr. Edgar Quiroz, DIE —
Nuiez CBI-UAM -1
11:00 Colacion Colacion Colacion y Colacion y Colacion y
a 11:30 y bebidas y bebidas bebidas bebidas bebidas
11:30 Ecuaciones de Densidades Campos de Desarrollo de Emprende-
a 13:30 movimiento. electronicas fuerza para programas durismo
Algoritmos con CD-DFT | liquidos ionicos paralelos L. en N. Blanca
NVE y NVT (constraint- a temperatura mediante Saint Martin
Dr. José dipole-DFT). ambiente CUDA Posada
Alejandre, Distribuciones Dr. Manuel M. en C. Emprendedora
DQ-CBI - de carga con Martinez, Adriana Pérez y| independiente
UAM -1 ADCH (atomic U. de Gto. Dr. José Luis
dipole Campus Leon | Quiroz, DIE —
corrected- CBI-UAM -1
Hirshfeld)
Dr. Javier
Carmona,
Catedratico
CONACyT
13:30 Comida Comida Comida Comida Madrigal
a 15:00 (pampano)
15:00 Algoritmos | Distribuciones | Desarrollo de | Programacion
a 17:00 NPT de carga y programas hibrida.
Dr. José constante paralelos Desarrollo del
Alejandre, dieléctrica mediante programa
DQ - CBI - Dr. Edgar OpenMP paralelo
UAM -1 Nuifiez, M. en C. DM_UAMI
Catedratico | Adriana Pérez y M. en C.
CONACyT Dr. José Luis |Adriana Pérez y
Quiroz, DIE — | Dr. José Luis
CBI - UAM —-1| Quiroz, DIE —
CBI-UAM -1
17:00
a 19:00




