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1.PRESENTACION

Esta es una asignatura optativa que pretende proporcionar al estudiante las técnicas
bésicas de simulacién numérica para estudiar fendmenos de dinamica microscopica de
fluidos complejos.

Es por tanto una asignatura eminentemente préactica que requiere la elaboracion y
utilizacién de programas para la realizacion de simulaciones numéricas.

2.CONTEXTUALIZACION

Dentro del Mdédulo Fisica de Fluidos complejos se pueden distinguir dos materias, Fisica de
Fluidos y Fisica Estadistica de Fluidos Complejos, que corresponden respectivamente a la
visGn macroscopica y microscopica de los fluidos. Esta segunda materia, en la que se
aborda el problema de las causas microscopicas de las propiedades macroscoépicas de los
medios continuos, se divide a su vez en tres asignaturas. Una primera es Estructura y
propiedades de fluidos complejos, de caracter fenomenoldgico y experimental sobre
polimeros y suspensiones coloidales, que son los dos tipos mas representativos de fluidos
complejos.

Las otras dos asignaturas, Mecanica estadistica de fluidos complejos y Fenémenos de
transporte: Técnicas de simulacion en fluidos introducen los modelos mecano-estadisticos
que dan cuenta de dicha fenomenologia macroscépica.

Estas dos asignhaturas son complementarias. En Mecénica estadistica de fluidos
complejos se formulan algunos modelos termodinamicamente consistentes de simulacion
de fluidos complejos a través de técnicas de granulado (coarse-grainning). Mientras que
en Fendmenos de transporte: Técnicas de simulacién en fluidos se describen y utilizan las
técnicas de simulacién mas convenientes para la implementacidon computacional de dichos
modelos.

3.REQUISITOS PREVIOS RECOMENDABLES

Con crécter general, para abordar la asignatura con garantias de éxito son precisos
conocimientos de Matematicas y de Fisica adquiridos en una titulacion 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: Mecanica analitica (ecuaciones de Hamilton). Facilita mucho el seauimiento 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 Mecéanica
estadistica de fluidos complejos y es indispensable cierto conocimiento de programacion
en Fortran o lenguaje de programaciéon equivalente para poder llevar a cabo simulaciones

numeéricas. Los programas que se facilitaran estan escritos so6lo en Fortran90. Aunque no
es imprescidible, es altamente recomendable el uso del sistema operativo Linux.

4.RESULTADOS DE APRENDIZAJE

. Adquisicién de conocimientos avanzados de mecanica estadistica de no equilibrio.

. Capacidad de identificar escalas temporales caracteristicas en fluidos complejos.

. Capacidad de seleccién de modelos de simulacién 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 identificacién de variables relevantes en suspensiones coloidales y
poliméricas.

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

. Comprensioén 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 busqueda de bibliografia y de fuentes de
informacién especializada.

5.CONTENIDOS DE LA ASIGNATURA

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
TEMA 2. Dinamica Molecular
2.1. Interaccion entre particulas
2.2. Condiciones de contorno
2.3. Estructura basica de un cédigo de simulacion e implementacion.
TEMA 3. Anélisis de resultados
3.1, Calculo de funciones de correlacion
3.2. Célculo de errores
TEMA 4. Dinamica Browniana
4.1. Suspensiones coloidales y poliméricas

4.2. Solucién numérica de ecuaciones diferenciales estocasticas (EDE): algoritmos
béasicos

4.3. Aplicaciones a ejemplos sencillos



6.EQUIPO DOCENTE

. JOSE ESPANOL GARRIGOS
IGNACIO ZUNIGA LOPEZ

7.METODOLOGIA

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

Dentro del curso virtual los estudiantes dispondran de:

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

2. 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.

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

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

5. Herramientas de comunicaciéon: 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 distribucién sea aproximadamente la siguiente:

Lectura comprensiva del material suministrado: 20%.

Realizacion de ejercicios de autocomprobacion de asentamiento de conocimientos:
10%.

Adaptaciéon de programas para simulacion problemas: 40%.

Redaccion y presentacion de los resultados problemas: 10%.

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

Intercambio de informacién con otros compafieros y tutor en los foros: 10%.
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8.BIBLIOGRAFIA BASICA

Comentarios y anexos:

El material basico 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 basico o bien para extender su vision a otros temas de Fisica de Fluidos
Complejos no abarcados en el presente curso.

9.BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA

ISBN(13): 9780198556459

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

Editorial: OXFORD UNIVERSITY PRESS

Buscarlo en libreria virtual UNED ||

Buscarlo en bibliotecas UNED ‘|

Buscarlo en la Biblioteca de Educacion

Buscarlo en Catalogo del Patrimonio Bibliografico

Comentarios y anexos:
Este libro contiene el todo el programa de la asignatura.

Ademas en el curso se suministrara informacion bibliografica sobre Fortran 90, y otras
referencias sobre dinamica molecular y browniana.

10.RECURSOS DE APOYO AL ESTUDIO

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

11.TUTORIZACION Y SEGUIMIENTO

Las labores de tutorizaciéon y seguimiento se haran principalmente a través de las
herramientas de comunicacién del Curso virtual (Correo y Foros de debate). Por otra parte,
los estudiantes podran siempre entrar en contacto con el profesor de la asignatura por
medio de correo electrénico, teléfono o entrevista personal en las siguientes coordenadas:
Dr. Pep Espanol Garrigos

e-mail: pep@fisfun.uned.es

Teléfono: 91 398 7133

Horario: Miércoles, de 15:30 a 19:30

Despacho: 212-B (Facultad de Ciencias, 22 planta).

Dr. Ignacio Zuhiga Lopez

e-mail: izuniga@fisfun.uned.es



Teléfono: 91 398 7132
Horario: Miércoles, de 15:30 a 19:30

Despacho: 211-B (Facultad de Ciencias, 22 planta).

12.EVALUACION DE LOS APRENDIZAJES

Se realizara a través de la valoracion de una prueba de evaluacion continua consistente en
resoluciéon de problemas y de la calificacion de un trabajo practico propuesto. El trabajo
consistira en la adaptacion de un cdodigo y en la realizacién de simulaciones numéricas de
varios problemas propuestos.

La calificaciéon final se obtendra a partir de los siguientes elementos:

. Pruebas de evaluacion continua. Representaran un 30 % de la calificacion final.
. Trabajo de curso de realizacién obligatoria. Representara el 70 % de la calificacion
final.

13.COLABORADORES DOCENTES

Véase equipo docente.



