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MODELIZACION EN CIENCIA DE MATERIALES: INTRODUCCION A LAS
SIMULACIONES ATOMICAS Y METODOS MONTE CARL (2017-18)

DATOS GENERALES

Codigo 35831
Créditos ECTS 3

Departamentos y areas

Departamento Area Dpt. Resp. Dpt. Acta

FISICA APLICADA FISICA APLICADA Si si

Estudios en que se imparte

MASTER UNIVERSITARIO EN CIENCIA DE MATERIALES
DOCTORADO EN CIENCIA DE MATERIALES

Contexto de la asignatura

Esta asignatura es una optativa dentro del programa de Ciencia de Materiales en la que se introduce al alumno/a en las
técnicas mas utilizadas en la modelizacion y en la simulaciéon del comportamento de materiales.
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OBJETIVOS

Objetivos especificos aportados por el profesorado (2017-18)

Conocimientos basicos de las técnicas de modelizacién y simulacién en ciencia de materiales, fundamentalmente dindmica
molecular y distintos métodos Monte Carlo. Iniciar a los alumnos en la programacién por ordenador.
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CONTENIDOS
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Contenidos teoricos y practicos (2017-18)

Temario:

1. Introduccion

¢ Qué es la ciencia de materiales computacional?
La simulacion multiescala y métodos de simulacion en ciencia de materiales.
2. Métodos Monte Carlo

Introduccion

Algoritmos de generacion de numeros aleatorios
Integracion con Monte Carlo

Célculo del nimero pi

Metropolis Monte Carlo

Monte Carlo cinético

3. Dindmica molecular clésica

Fundamentos

Potenciales de interaccion

Algoritmos de integracién

Condiciones de contorno

Listas de vecinos

Applicaciones de la dinamica molecular en ciencia de materiales
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EVALUACION
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Instrumentos y criterios de Evaluacion 2017-18

La evaluacion de las competencias se realiza en gran medida de forma continua a través de la valoracion por parte del
profesor de las distintas actividades propuestas a los alumnos (cuestiones, exposiciones, trabajo en laboratorio, informes,
etc.). También se recoge la posibilidad de realizar un examen escrito. La evaluacion continua supondra entre un 50 y un 70
% de la nota final y el resto correspondera al examen final.

El alumno debe realizar todos los ejercicios que se le plantean en las clases y presentar aquellos ejercicios que se les

soliciten.

El alumno/a presentara un trabajo de su eleccién relacionado con los temas tratados en la asignatura. La exposicion del
trabajo sera tanto escrita como oral frente al resto de alumnos de la clase.

Tipo
EXAMEN FINAL

ACTIVIDADES DE
EVALUACION
DURANTE EL
SEMESTRE

Criterio Descripcion

Trabajo expositivo
El alumno/a presentara un trabajo

de su eleccion relacionado con los
temas tratados en la asignatura.
La exposicion del trabajo sera
tanto escrita como oral frente al
resto de alumnos de la clase.

Trabajo continuado
El alumno debe realizar todos los
ejercicios que se le plantean en
las clases y presentar aquellos
ejercicios que se les soliciten.

Ponderacién

50

50



