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SANLUIS, 17 JUN 2015

VISTO:

El Expediente EXP-USL: 5655/2015 mediante el cual se solicita la
protocolizacién del Curso de Posgrado: METODOLOGIAS DE SIMULACION
NUMERICA PARA EL MODELADO DE LA ADSORCION EN SISTEMAS
POROSOS; y

CONSIDERANDO:

Que el Curso de Posgrado se propone dictar en el ambito de la Facultad
de Ciencias Fisico Matemadticas y Naturales del 19 de junio al 1° de julio de 2015, con
un crédito horario de 20 horas presenciales y bajo la coordinacién del Dr. Karim
SAPAG.

Que la Comisién Asesora de Posgrado de la Facultad de Ciencias Fisico

VR Matematicas y Naturales recomienda aprobar el curso de referencia.
AT Que el Consejo de Posgrado de la Universidad Nacional de San Luis en
f‘: o " - su reunién del 16 de junio de 2015, analizé la propuesta y observa que el programa del |
/f\v ,,'4"35’&«/;, curso, bibliografia, metodologia de evaluacién y docentes a cargo, constituyen una
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. D A ARG .y . r .
o . Aé\“‘w%}j\ab@ﬁropuesta de formacion de posgrado de calidad en su campo especifico de estudio.

F clR .\.7\' - R .
\(\9\-1.3? ;:;";a@é Que, por lo expuesto, el Consejo de Posgrado aprueba la propuesta como
¢ s Curso de Posgrado, segin lo establecido en Ordenanza CS N° 23/09.

Que corresponde su protocolizacién.

Por ello y en uso de sus atribuciones
EL RECTOR DE LA UNIVERSIDAD NACIONAL DE SAN LUIS
RESUELVE:
ARTICULO 1°.- Protocolizar el dictado del Curso de Posgrado: METODOLOGIAS
DE SIMULACION NUMERICA PARA EL MODELADO DE LA ADSORCION
EN SISTEMAS POROSOS, en el ambito de la Facultad de Ciencias Fisico
Matematicas y Naturales del 19 de junio al 1° de julio de 2015, con un crédito horario

de 20 horas presenciales.
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ANEXO
DENOMINACION DEL CURSO: METODOLOGIAS DE SIMULACION
NUMERICA PARA EL MODELADO DE LA ADSORCION EN SISTEMAS

POROSOS
UNIDAD ACADEMICA RESPONSABLE: Facultad de Ciencias Fisico Matematicas
y Naturales

CATEGORIZACION: Perfeccionamiento

RESPONSABLE: PhD. Carlos WEXLER

COORDINADOR: Dr. Karim SAPAG

CREDITO HORARIO: 20 horas

MODALIDAD DE DICTADO: Presencial

FECHA DE DICTADO DEL CURSO: 19 de junio al 1° de julio de 2015

FECHA PREVISTA PARA ELEVAR LA NOMINA DE ALUMNOS

APROBADOS: Agosto de 2015
DESTINATARIOS: Egresados con titulo de grado universitario en Fisica, Quimica,

&5 Q‘ﬁ\‘fingemena Quimica, en Petréleo, en Materiales y en disciplinas afines a la tematica del

N\ curso.

NG
LUGAR DE DICTADO: Dpto. de Fisica — Ejército de los Andes 950 — San Luis

CUPO: 15 personas.
FUNDAMENTACION: La Simulacién numérica se ha convertido en los tltimos afios
en un rama intermedia entre la teoria (pues permite validar sus hipdtesis) y los
experimentos (pues ayuda a la interpretacion de los datos). Por este motivo es de
importancia para un alumno de posgrado en el area de Ciencias de Superficies y Medios
Porosos, Fisica y carreras afines alcanzar los conocimientos introductorios de un campo
de fértil actividad y numerosas aplicaciones de carécter practico. El curso esta dirigido a
‘bprofundlzar en el conocimiento de los aspectos tedricos e instrumentales relacionados

¥/« con la simulacién numérica aplicada a medios porosos. Ademas de un andlisis de la

R
>" teoria que sustenta esta rama del conocimiento, se focalizard en la descripcién y estudio

: 5‘; ~  dela adsorcién de hidrégeno y metano en materiales porosos.

OBJETIVOS: Explicar las bases termodindmicas en las Metodologias de Monte Carlo
y Dindmica Molecular y mostrar cdmo se aplica en el estudio de la adsorcién en
materiales porosos. Comprender las interacciones moleculares por métodos ab initio.

CONTENIDOS MINIMOS:
1. Metodologia del modelado

"%
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Interacciones en el modelado

Introduccién a métodos ab initio para la determinacién de estructuras moleculares y
potenciales de interaccion.

Monte Carlo

Informacion obtenida de las simulaciones

Revisidén resumida de métodos cudnticos y bases estadisticas

Ejemplo: Casos de aplicacion en adsorcion

Dinamica Molecular

Desafios en el modelado computacional

W

VXN

PROGRAMA:

1. Metodologia del modelado; Interdisciplinaridad, ventajas y desventajas,
aproximaciones de multiescala. Construccién de materiales, modelos, software
existente.

2. Interacciones en el modelado; campo de fuerzas (CF). Mecanica Molecular del CF.
Interacciones no-enlazantes (interacciones electrostdticas: cargas puntuales,
multipolos), van der waals (dispersién de London, Debye, Keesom).

/\ 3. Metodologia ab initio (quimica cuédntica) para determinacion de estructuras

\ moleculares e interacciones.

4, Monte Carlo: teoria, RNG, algoritmo de Metrépolis, MC parcial. Implementacién

de Metropolis en MC.

5. Informacion termodinamica obtenida de las simulaciones. Andlisis de errores;
dificultades (numéricas y fisicas) en simulaciones computacionales.

. Revisién resumida de métodos cudnticos y bases estadisticas. Introduccién a la
Fisica estadistica, hipStesis Ergddica, teoria de MC. Célculo de distribuciones de
carga.

. Ejemplo: Caso de aplicacién: adsorcién de hidrégeno, problema del
almacenamiento de hidrogeno. Practica: analisis de los resultados de simulacién.

8. Elemplo: Caso de aplicaciéon: adsorcién de metano, problema del almacenamiento
de gas natural. Practica: analisis de los resultados de simulacion.
9. Dinamica Molecular (DM); paso dindmico de tiempo mulitiplee DM con

. restricciones, Realizacién y funcionamiento de simulaciones de DM,

10. Desafios en el modelado computacional: multiescala, energés libres, solvatacion,
reacciones.

t ‘ SISTEMA DE EVALUACION:
L gg;.}” 80% de asistencia. Aprobacién del 100% de los trabajos practicos. Aprobacion de los
v r&@;ﬁ}sﬁp seminarios. Aprobacién de examen final integrador.

P """ BIBLIOGRAFfA:

e ¢ M. Allen, and D.J. Tildesley, Computer Simulation of Liquids, Oxford Science
Publications (1987, and reprints), ISBN 0-19-855645-4.

o D. Frenkel, and B. Smit, Understanding Molecular Simulation: from Algorithms to
Applications, Academic Press (2002), ISBN 0-12-267351-4.
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e MEJ. Newman, and G.T. Barkema, Monte Carlo Methods in Statistical Physics,
Clarendon Press (1999, reprinted with corrections 2001), ISBN 0-19-851796-3
(Hbk), ISBN 0-19-851797-1 (Pbk).

ARANCEL: Sin costo.

COSTOS Y FUENTE DE FINANCIAMIENTO: Programa César Milstein,
Departamento de Fisica — UNSL; Instituto de Fisica Aplicada — UNSL — CONICET.
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