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Resolucion Decanal

NUmero: RD-2022-2447-E-UNC-DECHFCEFYN

CORDOBA, CORDOBA
Lunes 19 de Diciembre de 2022

Referencia: EX-2022-00661187--UNC-ME#FCEFYN

VISTO:

El presente Expediente por el cual el DOCTORADO EN CIENCIAS DE LA INGENIERIA
solicita autorizacion para la realizacion del Curso de Posgrado “COMPUTO DE
PROPIEDADES TERMOFISICAS DE FLUIDOS USANDO SIMULACIONES DE
DINAMICA MOLECULAR™; y

CONSIDERANDO:

Que el perfeccionamiento continuo implica actualizar permanentemente los conocimientos,
fundamentando nuevos criterios y requerimientos;

Que el Curso cuenta con el aval de la Escuela de Cuarto Nivel y con el Visto Bueno de la
Secretaria de Posgrado;

La autorizacion conferida por el H. Consejo Directivo, Texto Ordenado Resolucion N° 1099-T-
2009;

EL DECANO DE LA
FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS, FISICAS Y NATURALES

RESUELVE:



Art. 1°).- Autorizar el dictado del Curso de Posgrado: “COMPUTO DE PROPIEDADES
TERMOFISICAS DE FLUIDOS USANDO SIMULACIONES DE DINAMICA
MOLECULAR”, como valido para la Carrera de DOCTORADO EN CIENCIAS DE LA
INGENIERIA de 40 (cuarenta) horas, con evaluacion final y los siguientes aranceles:

« Sin costo para alumnos de la carrera de DOCTORADO EN CIENCIAS DE LA
INGENIERIA de la Facultad de Ciencias Exactas Fisicas y Naturales y otros alumnos de

doctorado de Universidades Nacionales.
« Otros participanes: PESOS DIEZ MIL CON C/00/100 ($10.000,00).

Art. 2°).- Designar como disertante al Dr. Luis Fernando Mercier FRANCO (School of
Chemical Engineering, University of Campinas)

Art. 3°).- Designar como Tribunal Examinador a:

o Dr. Luis Fernando Mercier FRANCO (School of Chemical Engineering, University of
Campinas),

o Dr. Martin CISMONDI DUARTE (Facultad de Ciencias Exactas Fisicas y Naturales —
Universidad Nacional de Cordoba)

o Dr. Gerardo Oscar PISONI (Facultad de Ciencias Exactas Fisicas y Naturales —
Universidad Nacional de Cordoba)

Art. 4°).- Otorgar a este Curso validez para la Carrera del DOCTORADO EN CIENCIAS DE
LA INGENIERIA, asignandole un valor de 2 (dos) créditos.

Art. 5°).- Aprobar el Programa de Actividades y Temario a desarrollar, que como ANEXO I
forma parte de la presente Resolucion.

Art. 6°).- Debera cumplimentarse lo establecido por la Ordenanza 4-HCS-95 y su modificatoria
y la Resolucién 307-HCD-96.

Art. 7°).- Designar como Responsable Académico y Administrador de los Fondos al Dr. Martin
CISMONDI DUARTE.

Art. 8°).- El Responsable Académico y Administradores de los fondos elevard dentro de los
treinta dias de finalizado el Curso, el Informe Académico a la Secretaria de Posgrado, y el
Informe Financiero al Area Economico Financiera de esta Facultad.



Art. 9°).- Dese al Registro de Resoluciones, dese cuenta al H. Consejo Directivo, comuniquese

al Area Economico Financiera y girense las presentes actuaciones a la Secretaria de Posgrado a
fin de notificar a los interesados.
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Computo de propiedades termofisicas de fluidos usando

simulaciones de dinamica molecular

Computing thermophysical properties of fluids using

molecular dynamics simulations

Instructor: Dr. Luis Fernando Mercier Franco, University of Campinas, Brazil

Total hours: 40 (2 credits)

Learning goals
At the end of this course, the student is expected to:
i) analyze and select appropriate force fields;
ii) conduct MD simulations;
iii) compute thermophysical properties using MD simulations;

iv) and estimate uncertainties for the computed properties.

Short description and methodology

This is an introductory hands-on course on the molecular dynamics (MD) simulations.
The main goal is to show how one can compute thermophysical properties of fluid systems
using molecular dynamics simulations. In particular, we will use GROMACS, a free and
open-source code, that can handle very large simulations in a very efficient way. We will
discuss the role of force fields in these calculations, as well as the variety of existing force

fields for different applications.

Content
1) Introduction to Molecular Simulation:

e Molecular Dynamics versus Monte Carlo;
e Force fields;

e Algorithm to integrate classical equations of motion;
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e Periodic boundary conditions and the minimum image convention;

e long-range corrections;
2) Computing thermophysical properties:

e Density;
e Derivative properties (such as heat capacities);

e Transport properties (such as diffusion coefficients and viscosities.

3) Estimating uncertainties.

4) Calculating the radial distribution function, g(r).

Evaluation

The evaluation consists of delivering an individual project in which the student is
expected to conduct the MD simulation, compute properties, and estimate their uncer-

tainties.

Recommended bibliography

e Allen, M. P.; Tildesley, D. J., Computer Simulation of Liquids, 2ed, Oxford
University Press, 2017

e Frenkel, D.; Smit, B., Understanding Molecular Simulation: From Algo-
rithms to Applications, Academic Press, 2002
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