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REQUISITOS (ASIGNATURAS O MATERIAS CUYO CONOCIMIENTO SE PRESUPONE)
Mecanica de solidos. Algebra. Métodos numéricos.

OBJETIVOS

COMPETENCIAS:

CB®6, 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 resolucién de problemas en
entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area
de estudio

CB8, Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de formular juicios a
partir de una informacién 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 sin ambigliedades

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

CG1, Comprender la problemética implicada en la Ciencia e Ingenieria de Materiales en un contexto industrial y de
investigacion

CG3, Desarrollar capacidades de trabajo en equipo en un contexto de investigacion

CG6, Adquirir las habilidades necesarias para defender un proyecto de investigacion y sus resultados

CG7, Desarrollar estrategias creativas y de toma de decisiones frente a problemas relacionados con los materiales,
su disefio, fabricacién y comportamiento.

CE2, Disefiar vias de optimizacion en las propiedades de los diferentes materiales para aplicaciones concretas a
través de modificaciones en su estructura y composicion

CE9, Consolidar habilidades especificas de investigacion en el campo de la Ciencia e Ingenieria de Materiales

CE10, Adquirir conocimientos y habilidades cientifico-técnicas Utiles para solventar problemas especificos asociados
al trabajo en un laboratorio de investigacién en el campo del desarrollo y la caracterizacion de los materiales

RESULTADOS DEL APRENDIZAJE
La superacion de esta materia implica que el alumno ha aprendido:

- A identificar las técnicas de simulacion mas importantes y su potencial en la resolucién de problemas en Ciencia e
Ingenieria de Materiales.

- Los fundamentos de la Ingenieria de Materiales Computacional

- Los fundamentos de las técnica de simulacion atomistica.

- Los fundamentos de la técnica de modelizacién por elementos finitos.

DESCRIPCION DE CONTENIDOS: PROGRAMA
Programa de la asignatura:

1. Introduccién a las técnicas de simulacion en ingenieria de materiales.
1.1. Principios de la Ingenieria de materiales computacional
1.2 Escalas en la estructura y comportamiento de los materiales
1.3 Técnicas de simulacion atomistica
1.4 Técnicas de simulacién a la mesoescala
1.5 Técnicas de simulacion del continuo
1.6 Simulaciones multiescala
Paginalde 3



1.7 Ejemplos de aplicacion en ingenieria de materiales

Parte 1: Fundamentos de técnicas de simulacién atomistica, incluyendo métodos de Monte Carlo y dinamica
molecular

2. Introduccién a simulacién atomistica de materiales

2.1 Métodos computacionales utilizados en ciencia de los materiales.
2.2 Mecénica quantica vs clasica.

2.3 Método QM/MM.

2.3 Sistemas finitos y condiciones de contorno periédicas.

3. Métodos de Monte Carlo y aplicaciones en ingenieria de materiales.

4. Técnicas de mecéanica molecular
4.1 Campos de fuerza interatémicos y moleculares
4.2 Optimizacién de geometria

5. Técnicas de dindmica molecular:

5.1 Integracion de las ecuaciones de movimiento

5.2 Control de temperatura y presion, lista de vecinos, etc.
5.3 Determinacion de propiedades fisicas.

6. Introduccion a la termodinamica computacional

6.1. Leyes termodinamicas. Funcion de energia de Gibbs y modelos
6.2. Equilibrio de fase en sistemas heterogéneos

6.3. Datos experimentales para el modelado termodinamica

6.4. Método de CALPHAD

6.5. Casos y ejemplos

Parte 2: Fundamentos de micromecanica del continuo

7. Fundamentos de técnicas de simulacion del continuo.
7.1 Métodos de Campo Medio.

7.2 Métodos de Acotamiento.

7.3 Aproximaciones de microcampos periodicos

7.4 Concepto de RVE

8. Resolucion numérica.
8.1 Métodos de elementos finitos. Principios generales. Discretizacion espacial e integracion numérica. Discretizacion
temporal. Condiciones de contorno..

ACTIVIDADES FORMATIVAS, METODOLOGIA A UTILIZAR Y REGIMEN DE TUTORIAS

ACTIVIDADES FORMATIVAS

AF1, Clases tedrico-practicas: 11 horas de clases magistrales

AF2, Practicas de laboratorio: 6 sesiones de 1.5 de practicas por ordenador para la realizacion de simulaciones (9
horas)

AF3, Tutorias: Se incentivard la asistencia de los alumnos en los horarios de tutorias establecidos en la asignatura
(2.5 horas)

AF4, Trabajo en grupo: los estudiantes realizaran las practicas por ordenador en grupos de 2 (7 horas)

AF5, Trabajo individual del estudiante: se estiman 30 horas de trabajo individual por parte del alumno.

METODOLOGIA DOCENTES

MD1, Exposiciones en clase del profesor

MD3, Resolucion por parte del alumno en grupo de casos practicos planteados por el profesor durante las practicas
por ordenador.

MD5, Realizacién de practicas por ordenador, bajo la orientacién del profesor

MD6, Elaboracion de informes en grupo sobre los ejercicios planteados en las practicas.

SISTEMA DE EVALUACION

- Trabajo individual (evaluacién continua) (SE2): 30%
- Trabajo en grupo sobre las practicas en ordenador (SE3): 30%
- Examen final (SE4): 40%

Pagina2de 3



Peso porcentual del Examen Final: 40
Peso porcentual del resto de la evaluacion: 60

BIBLIOGRAFIA BASICA
- Daan Frenkel and Berend Smit Understanding Molecular Simulation, Elsevier.

- Introduction to Computational Materials Science. Fundamentals to Applications Richard Lesar, Cambridge University
Press.
- O. C. Zienkiewicz amd R. L. Taylor. The Finite Element Method, Butterworth-Heinemann Editors.

BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA
- Andrew Leach Molecular Modelling: Principles and Applications, Prentice Hall.

- J. M. Haile Molecular Dynamics Simulation: Elementary Methods , Wiley.
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