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Titulo proyecto
Simulacién Dindmica Molecular para el estudio de moléculas en sistemas confinados con Julia-Molly

Valoracion proyecto
4

Descripcion proyecto

La simulacién dinamico molecular (MDS) es una herramienta muy Util en la determinacién de propiedades de
sistemas dificilmente obtenibles experimentalmente y que son Utiles en diversos campos: flujo en sistemas
porosos, membranas, microrreactores, etc.

En este proyecto se busca preparar ejemplos demostrativos para su uso en docencia empleando la toolbox
Molly de Julia (Julia es libre, muy similar a Matlab y de rapido aprendizaje, especialmente si sabe este Ultimo),
asi como de software de visualizacién y modelizacion de moléculas. Se partira de ejemplos adaptados por el
profesor para crear otros relativos a espacios confinados. Dependiendo del desarrollo, seria interesante
comparar con otros softwares libres o con librerias de Python.

Con el proyecto, el alumno interesado se iniciard en un campo de gran potencial en un futuro préximo.
Posibilidad de TFM.

Actividades a realizar por el alumno

- Aprendizaje de Julia y preparacion de un manual comparativo con Matlab.

- Estudio de los ejemplos de MDS ya existentes.

- Preparacion de nuevos ejemplos de aplicacién de MDS en espacios confinados bajo la direccion del
profesor.

- Comparacion con otros softwares libres.

Localizacién de la actividad (Campus)
Vera

Horario

El nimero total de horas establecido en la convocatoria para cada semana se realizara por el alumno a través
de tareas fijandose siempre 3 h/semana compatibles con los horarios de profesor y alumno para evaluar el
progreso.
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