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FENOMENOS DE TRANSPORTE: TECNICAS DE SIMULACION... CODIGO 21156083

Nombre de la asignatura FENOMENOS DE TRANSPORTE: TECNICAS DE SIMULACION EN
FLUIDOS

Cédigo 21156083

Curso académico 2024/2025

Titulo en que se imparte MASTER UNIVERSITARIO EN FiSICA DE SISTEMAS COMPLEJOS

Tipo CONTENIDOS

N° ETCS 6

Horas 150

Periodo SEMESTRE 2

Idiomas en que se imparte CASTELLANO

PRESENTACION Y CONTEXTUALIZACION

Esta es una asignatura optativa que pretende proporcionar al estudiante las técnicas basicas
de simulacion numérica para estudiar fenG6menos de dinamica microscopica de fluidos
complejos.

Es por tanto una asignatura eminentemente practica que requiere la elaboracién y utilizacion
de programas para la realizacion de simulaciones numéricas.

La asignatura es de interés para todos aquellos estudiantes que vayan a enfocar su actividad
futura en célculos dentro de las areas de Fisica de la Materia Condensada, Fisica de fluidos,
Fisica de la Materia Blanda, Quimica-Fisica, etc. Esta asignatura ademas posibilita la
comprension interna de programas de dinamica molecular convencionales que se utilizan en
Biotecnologia, Farmacologia o Nanociencia. _
Dentro del Médulo Fisica de Fluidos complejos se pueden distinguir dos materias, Fisica de%
Fluidos y Fisica Estadistica de Fluidos Complejos, que corresponden respectivamente a Iaé
vison macroscopica y microscopica de los fluidos. Esta segunda materia, en la que ses
aborda el problema de las causas microscopicas de las propiedades macroscopicas de Ios:»g
medios continuos, se divide a su vez en tres asignaturas. Una primera es Estructura yg
propiedades de fluidos complejos, de caracter fenomenoldgico y experimental sobreg
polimeros y suspensiones coloidales, que son los dos tipos mas representativos de fluidos 2
complejos.
Las otras dos asignaturas, Mecanica estadistica de fluidos complejos y Fendmenos de 3
transporte: Técnicas de simulacion en fluidos introducen los modelos mecano-estadisticos
que dan cuenta de dicha fenomenologia macroscopica.

Estas dos asignaturas son complementarias. En Mecanica estadistica de fluidos complejoss
se formulan algunos modelos termodinamicamente consistentes de simulacion de fluidoss
complejos a traves de técnicas de granulado (coarse-grainning). Mientras que en<
Fenémenos de transporte: Técnicas de simulacion en fluidos se describen y utilizan lasg
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FENOMENOS DE TRANSPORTE: TECNICAS DE SIMULACION...

REQUISITOS Y/O RECOMENDACIONES PARA CURSAR ESTA
ASIGNATURA

Con créacter general, para abordar la asignatura con garantias de éxito son precisos
conocimientos de Matematicas y de Fisica adquiridos en una titulacién de Graduado en
Fisica o Ingenieria.

Matematicas: Calculo diferencial en varias variables, maximos de funciones condicionados,
ecuaciones diferenciales en derivadas parciales, nociones basicas de espacios funcionales
de Hilbert, tensores.

Fisica: Mecéanica analitica (ecuaciones de Hamilton). Facilita mucho el seguimiento del
curso el haber cursado con anterioridad materias de Fisica de Fluidos y Mecanica
Estadistica en cursos de nivel de Graduado en Fisica.

Ademas, es conveniente que se haya cursado la asignatura de este master Mecanica
estadistica de fluidos complejos y es indispensable cierto conocimiento de programacion en
Fortran o lenguaje de programacién equivalente para poder llevar a cabo simulaciones
numeéricas. Los programas que se facilitaran estan escritos sélo en Fortran90. Aunque no es
imprescidible, es altamente recomendable el uso del sistema operativo Linux.

EQUIPO DOCENTE

Nombre y Apellidos JOSE ESPANOL GARRIGOS (Coordinador de asignatura)
Correo Electrénico pep@fisfun.uned.es

Teléfono 91398-7133

Facultad FACULTAD DE CIENCIAS

Departamento FISICA FUNDAMENTAL

Nombre y Apellidos IGNACIO ZUNIGA LOPEZ

Correo Electronico izuniga@fisfun.uned.es

Teléfono 91398-7132

Facultad FACULTAD DE CIENCIAS

Departamento FiSICA FUNDAMENTAL

HORARIO DE ATENCION AL ESTUDIANTE

Las labores de tutorizacion y seguimiento se haran principalmente a través de lasz

herramientas de comunicaciéon del Curso virtual (Correo y Foros de debate). Por otra parte,

. P . . . O
los estudiantes podran siempre entrar en contacto con el profesor de la asignatura por medio's

de correo electronico, teléfono o entrevista personal en las siguientes coordenadas:

Dr. Pep Espafiol Garrigés

e-mail: pep@fisfun.uned.es

Teléfono: 91 398 7133

Horario: Miércoles, de 10:00 a 14:00

Departamento de Fisica Fundamental. Despacho 2.01 Biblioteca Central UNED (Senda del
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FENOMENOS DE TRANSPORTE: TECNICAS DE SIMULACION...

Rey 5, 28040 Madrid)

Dr. Ignacio Zufiga Lépez

e-mail: izuniga@fisfun.uned.es

Teléfono: 91 398 7132

Horario: Miércoles, de 15:30 a 19:30

Departamento de Fisica Fundamental. Despacho 2.01 Biblioteca Central UNED (Senda del
Rey 5, 28040 Madrid)

COMPETENCIAS QUE ADQUIERE EL ESTUDIANTE

COMPETENCIAS BASICAS

CB6 - Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser
originales en el desarrollo y/o aplicacion de ideas, a menudo en un contexto de investigacion
CB7 - Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de
resolucion de problemas en entornos nuevos o0 poco conocidos dentro de contextos mas
amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area de estudio.

CBS8 - Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la
complejidad de formular juicios a partir de una informacion que, siendo incompleta o limitada,
incluya reflexiones sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la aplicacion
de sus conocimientos Y juicios

CB9 - Que los estudiantes sepan comunicar sus conclusiones y los conocimientos y razones

ultimas que las sustentan a publicos especializados y no especializados de un modo claro y.g

sin ambigledades

CB10 - Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan
continuar estudiando de un modo que habra de ser en gran medida auto dirigido o
autonomo.

COMPETENCIAS GENERALES

CGO01 - Adquirir capacidad de analisis y sintesis.

CGO02 - Adquirir capacidad de organizacion y planificacion.
CGO03 - Adquirir conocimientos de informatica relativos al ambito de estudio
CGO04 - Adquirir capacidad de gestion de informacién

CGO05 - Adquirir capacidad para resolucion de problemas
CGO08 - Adquirir razonamiento critico

CGO09 - Adquirir compromiso ético

CG10 - Adquirir capacidad de aprendizaje autbnomo

CG11 - Adquirir capacidad de adaptacion a nuevas situaciones
CG14 - Adquirir sensibilidad hacia temas medioambientales

CODIGO 21156083
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COMPETENCIAS ESPECIFICAS
CEO1 - Saber utilizar y relacionar los diferentes tipos de descripcién (microscoépica,s
mesoscopica y macroscopica) de los fenémenos fisicos :
CEO03 - Comprender el papel del ruido y las fluctuaciones en los fendmenos fisicos y manejar s
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FENOMENOS DE TRANSPORTE: TECNICAS DE SIMULACION...

su modelizacion matematica

CEO4 - Comprender y saber relacionar matematicamente las propiedades macroscopicas de
un sistema con las interacciones y la geometria de los elementos microscépicos del mismo
CEO5 - Capacidad de anédlisis de problemas nuevos en sistemas poco conocidos y
determinar similitudes y diferencias con modelos de referencia

CEO06 - Capacidad de formular modelos mateméaticos en términos de ecuaciones
diferenciales (ordinarias o en derivadas parciales)

CEOQ7 - Saber construir modelos numéricos para fenbmenos descritos por ecuaciones
diferenciales (ordinarias o en derivadas parciales) con diferentes condiciones iniciales o de
contorno

CEO08 - Capacidad de realizar andlisis criticos de resultados experimentales, analiticos y
numericos

CEOQ9 - Capacidad de busqueda de bibliografia y fuentes de informacion especializadas.
Manejo de las principales bases de datos de bibliografia cientifica y de patentes

CE10 - Conocimiento avanzado del estado actual y la evolucion de un campo de
investigacion concreto

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

*Adquisicién de conocimientos avanzados de mecénica estadistica de no equilibrio.

*Capacidad de identificar escalas temporales caracteristicas en fluidos complejos.

*Capacidad de seleccion de modelos de simulacion apropiados para casos particulares de
fluidos complejos.

*Capacidad para escribir programas de dinamica molecular y de dinamica browniana para
simular problemas de sencillos de fluidos complejos.

*Capacidad de identificacion de variables relevantes en suspensiones coloidales y
poliméricas.

*Capacidad de calcular estas variables relevantes a partir de los resultados de la simulacion.

«Comprension del proceso de grano grueso (coarse-graining)

*Adquisicién de una comprension de la naturaleza de la investigacion en el campo.

«Conocimiento de y habilidad en la bausqueda de bibliografia y de fuentes de informacion
especializada.

CONTENIDOS

TEMA 1. Introduccion a los fendmenos de transporte.

1.1. Colectividades de equilibrio
1.2. Promedios y fluctuaciones
1.3. Correlaciones temporales
1.4. Coeficientes de transporte

CODIGO 21156083
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TEMA 2. Dinamica Molecular

2.1. Interaccién entre particulas

2.2. Condiciones de contorno

2.3. Estructura basica de un codigo de simulacion e implementacion.

TEMA 3. Andlisis de resultados

3.1, Calculo de funciones de correlaciéon

3.2. Célculo de errores

TEMA 4. Dinamica Browniana

4.1. Suspensiones coloidales y poliméricas

4.2. Soluciéon numérica de ecuaciones diferenciales estocasticas (EDE): algoritmos basicos

4.3. Aplicaciones a ejemplos sencillos

Problemas

En

simulacién alguna, problemas de simulacion que no requieren modificaciéon del cédigo y,
finalmente, proyectos, que son problemas que requieren hacer pequefias modificaciones del
cAdigo para su realizacion.

M

La docencia se impatrtira principalmente a través de un curso virtual dentro de la plataforma
educativa de la UNED.

De
1.

UNED

esta asignatura hay tres tipos de problemas, problemas tedricos que no requieren

ETODOLOGIA

ntro del curso virtual los estudiantes dispondran de:

P&gina de bienvenida, donde se indica el concepto general de cada una de las
asignaturas que componen el médulo y se presentan a los docentes.

Calendario, donde se establece el orden temporal de actividades y sugerencias sobre el
reparto temporal de la materia, para que el estudiante lo adapte a su disponibilidad y
necesidades.

Materiales: Guia del curso, donde se establecen los objetivos concretos y los puntos de
interés. Programa, donde se especifica la divisién del contenido por capitulo.
Orientaciones sobre la forma de abordar el estudio de cada tema.

Recursos, donde se proporciona el material necesario para el estudio, incluyendo
programas en fortran y referencias a articulos fundamentales en el desarrollo de la

Ambito: GUI - La autenticidad, validez e integridad de este documento puede ser verificada medianteel
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FENOMENOS DE TRANSPORTE: TECNICAS DE SIMULACION... CODIGO 21156083

disciplina.
5. Herramientas de comunicacion: Correo electronico, foros de debate y plataforma de
entrega de trabajos.

Fuera del curso virtual el estudiante también podra realizar consultas al equipo docente a
través del correo, teléfono y presencialmente en los horarios establecidos para estas
actividades. También se pueden organizar videoconferencias coordinadas con los distintos
Centros Asociados, si las necesidades docentes lo hicieran preciso.

Por lo que se refiere a la division temporal de las actividades del alumno en la asignatura, es
esperable que la distribucidon sea aproximadamente la siguiente:

Lectura comprensiva del material suministrado: 20%.

Realizacién de ejercicios de autocomprobacion de asentamiento de conocimientos: 10%.
Adaptacién de programas para simulacién problemas: 40%.

Redaccién y presentacion de los resultados problemas: 10%.

Busqueda de informacion adicional en biblioteca, Internet, etc.: 10%.

© gk~ w NP

Intercambio de informacidn con otros compafieros y tutor en los foros: 10%.

SISTEMA DE EVALUACION

TIPO DE PRUEBA PRESENCIAL
Tipo de examen No hay prueba presencial

CARACTERISTICAS DE LA PRUEBA PRESENCIAL Y/O LOS TRABAJOS
Requiere Presencialidad No
Descripcion
Esta asignatura no se evalua a través de un examen presencial.
Criterios de evaluacion
Ponderacion de la prueba presencial y/o
los trabajos en la nota final
Fecha aproximada de entrega
Comentarios y observaciones

PRUEBAS DE EVALUACION CONTINUA (PEC)
¢Hay PEC? Si,PEC no presencial

Descripcién

Ambito: GUI - La autenticidad, validez e integridad de este documento puede ser verificada medianteel
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El alumno realizara una serie de problemas propuestos en los apuntes de la asignatura.
Estos problemas son de dos tipos. Por una parte hay un nimero de problemas teéricos
en los que se evalua la comprension conceptual de la asignatura. Por otra, una serie de
problemas de simulacién que requiren la utilizacion de los programas de dindmica
molecular y browniana, que se suministran en el curso virtual.

Criterios de evaluacion

La presentacién de los problemas tanto tedricos como de simulacion debe ser clara 'y
precisa, con todos los resultados de las simulaciones efectuadas con las gréaficas
adecuadas. En el curso se suministra una plantilla para la confeccion de la coleccion de
problemas.

Ponderacion de la PEC en la nota final 100

Fecha aproximada de entrega

Comentarios y observaciones

OTRAS ACTIVIDADES EVALUABLES

¢, Hay otra/s actividad/es evaluable/s? No
Descripcion

Criterios de evaluacion

Ponderacion en la nota final

Fecha aproximada de entrega
Comentarios y observaciones

¢, COMO SE OBTIENE LA NOTA FINAL?

La nota se obtiene a partir de la evaluacion de los problemas propuestos en el curso
virtual. Los problemas tedricos contribuyen con el 30% de la nota final. Los problemas
de simulacién contribuyen con el 70% de la nota final. La nota final se obtiene, por tanto
de acuerdo con la féormula

(Suma de las notas de cada problema teérico (sobre 10)/ numero de problemas

tedricos ) x0.3
+

(Suma de las notas de cada problema simulacion (sobre 10)/ numero de
problemas simulacién)x 0.7

BIBLIOGRAFIA BASICA

El material basico y de obligada lectura para preparar la asignatura se pone a disposicion
del estudiante a través del Curso virtual. Dicho material ha sido generado por el equipo
docente encargado de la docencia de la asignatura y abarca todo el temario de la
asignatura.

En el apartado relativo a la bibliografia complementaria se recogen textos que pueden servir
al estudiante para profundizar en algunos de los conceptos abordados en el material

Ambito: GUI - La autenticidad, validez e integridad de este documento puede ser verificada medianteel
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basico o bien para extender su vision a otros temas de Fisica de Fluidos Complejos no
abarcados en el presente curso.

BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA

ISBN(13): 9780198556459

Titulo: COMPUTER SIMULATION OF LIQUIDS 1srt. ed., 7th rep. edicién
Autor/es: Tildesley, D.J.

Editorial: OXFORD UNIVERSITY PRESS

RECURSOS DE APOYO Y WEBGRAFIA

En las paginas del Curso Virtual se pondré a disposicion de los estudiantes enlaces y
material que se considere de particular interés para esta asignatura. Concretamente, se
proporcionaran codigos generales de dinamica molecular y browniana para que se adapten
facilmente a la simulacion de los problemas concretos propuestos.

IGUALDAD DE GENERO
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comunidad universitaria y se efectian en género masculino, cuando no se hayan sustituido por>
términos genéricos, se entenderan hechas indistintamente en género femenino o masculino, segun el?
sexo del titular que los desempefie.
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