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Titulo proyecto
Simulacién dinamica molecular en espacios confinados

Valoracion proyecto
4

Descripcion proyecto

La simulacién dindmico molecular (MDS) es una herramienta muy Util en la determinacién del comportamiento
de disoluciones dificiimente de estudiar experimentalmente. En concreto existen propiedades que deben
conocerse en espacios confinados como son los poros de membranas. Existen diversos cédigos libres de
propiedades de conjuntos de moléculas Julia, Python, etc. que pueden utilizarse. Matlab resulta una
herramienta conveniente para integrar y explotar estos codigos asi como para el andlisis de sus resultados.
Actividades a realizar por el alumno

- Testeo y adaptacion de cédigos existentes.

- Realizacion de célculos en claster UPV.

- Preparacion de ficheros Matlab para el andlisis de resultados.
- Participacién en la discusién de los resultados.

Localizacién de la actividad (Campus)
Laboratorio de Simulacion de Procesos Quimicos (ed. 5L)

Horario

El nimero total de horas establecido en la convocatoria para cada semana se realizard mafianas o tardes de
forma compatible con el horario del profesor, huecos del alumno y ocupacion del aula de Simulacién.
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