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SCHEDULE

Timetable
22/02/2023

18:00 - 20:00

Tema 1: Instalacion y manejo basico de software usado en simulacion molecular

Francisco Javier Ramos Diaz
Cientifico Titular

Instituto de Estructura de la Materia (IEM)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

23/02/2023

16:00 - 18:00

Tema 2: Introduccién a la Simulacién Molecular con métodos atomisticos clasicos

Francisco Javier Ramos Diaz
Cientifico Titular

Instituto de Estructura de la Materia (IEM)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

27/02/2023

18:00 - 20:00

Tema 3: Introduccién teérico-practica a los métodos mecano-cuanticos

Angel E. Lozano Lopez

Investigador Cientifico
Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)
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06/03/2023

18:00 - 20:00

Tema 4: Aplicaciones: Determinacion teorica de la reactividad en procesos de formacion de
reacciones SEAr aromética mediante métodos de simulacion molecular.

Angel E. Lozano Lopez

Investigador Cientifico

Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

09/03/2023

16:00 - 20:00

Tema 5: Aplicaciones: introduccién a las simulaciones en la mesoescala y multiescala

Francisco Javier Ramos Diaz
Cientifico Titular

Instituto de Estructura de la Materia (IEM)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

16/03/2023

16:00 - 20:00

Practica 1: Modelizacién atomistica y en la mesoescala de un sistema polimérico usando
Materials Studio(MS) : Cada alumno realizara una serie de simulaciones practicas con MS.
Evaluacién continua del alumno

Francisco Javier Ramos Diaz
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Cientifico Titular
Instituto de Estructura de la Materia (IEM)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

22/03/2023

16:00 - 18:00

Practica 2: Determinacion de la reactividad en moléculas organicas 2 alumnos por ordenador
resolviendo casos reales de simulacion. Evaluacion continua del alumno

Angel E. Lozano L6pez

Investigador Cientifico

Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
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31/03/2023

16:00 - 18:00

Evaluacion: determinacion teérica de la reactividad

Angel E. Lozano L6pez

Investigador Cientifico
Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)
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