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LA SECRETARIA ACADEMICA
DE LA UNIVERSIDAD AUTONOMA DE QUERETARO
A través del Centro de Educacion Continua de la Facultad de Ingenieria

Convoca
A todos los interesados en cursar el Diplomado de Dinamica Molecular 2026-1

Finalidad del Diplomado:

El Diplomado Tedrico—Practico en Dinamica Molecular Aplicada a Materiales,
Liquidos/Solventes y Polimeros tiene como finalidad formar participantes a nivel intermedio
para integrar la simulacion computacional en investigacién y desarrollo. Al finalizar el
diplomado, las y los participantes estaran preparados para:

1. Implementar simulaciones de dindmica molecular en Linux utilizando HOOMD vy
LAMMPS, definiendo modelos de interaccion, condiciones iniciales y parametros de
corrida.

2. Seleccionar ensambles y condiciones de simulacién con criterios fisicos y
numéricos, incluyendo condiciones periddicas, radios de corte, listas de vecinos,
integradores (Verlet/Velocity-Verlet) y controles termodinamicos (termostatos y
barostatos; NVT/NPT).

3. Realizar equilibracién y validacion de sistemas mediante protocolos sistematicos (p.
ej., rampas de temperatura y presion), asegurando estabilidad y reproducibilidad.

4. Analizar trayectorias y caracterizar propiedades con OVITO y FREUD, obteniendo
métricas estructurales y dinamicas como g(r), S(k), patrones de difraccién, MSD,
difusién y propiedades de transporte.

5. Aplicar enfoques estocasticos y mesoscoépicos (dinamica Browniana y Langevin)
cuando el fendbmeno o la escala lo requieran, y reconocer su alcance y limitaciones.

6. Desarrollar estudios aplicados en sistemas representativos (Lennard-Jones,
mezclas binarias y polimeros), conectando el planteamiento del problema con
resultados cuantitativos y conclusiones.

7. Comunicar resultados de forma técnica y verificable, documentando parametros,
procedimientos y analisis para facilitar el trabajo colaborativo e interdisciplinario en
proyectos académicos y tecnolégicos.
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Dirigido a: Estudiantes de Ingenieria en Nanotecnologia, Ingenieria Biomédica, Ingenieria
Fisica y areas afines.
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Duraciony 80 horas

Horarios: viernes: 17:00-21:00 hrs (virtual), sdbados 10:00-14:00 hrs (virtual).
Fechas: Inicio 06 febrero 2026 al 25 de abril 2026.
Asueto: (03, 04, 10, 11 de abril)

Horario de las sesiones: viernes de 17:00 a 21:00 horas y sabados de 10:00 a 14:00
horas.

Cupo limitado a 25 participantes

Costo:

Recibo 1 Recibo 2 Recibo 3
Monto total* Cierre
: o : 16 de marzo :
inscripciones: al 21 de 27 de abril al 02
07 de febrero de mayo
2026 marzo
**Estudiante FI UAQ $10,000.00 $4,000.00 $3,000.00 $3,000.00
Pasante FI UAQ $12,000.00 $4,000.00 $4,000.00 $4,000.00
Publico general $14,000.00 $4,000.00 $5,000.00 $5,000.00

*El monto total se difiere en tres parcialidades

**Estudiante de la Facultad de Ingenieria UAQ, que se encuentra cursando alguna
asignatura

Montos no reembolsables.

Evaluacién del diplomado: En el Médulo |, se daran las especificaciones que deberan
cumplir los participantes indicando que en cada mdédulo los instructores solicitardn trabajos
y/o exdmenes en linea. Para obtener la calificacién final, se promediaran todas las
calificaciones obtenidas.

Politicas del Diplomado: El docente pasara lista, se tienen 15 minutos de tolerancia,
posterior a ello se considera retardo, 3 retardos son una falta. Todo lo relacionado con las
asistencias es competencia de Educacién Continua Fl. Se otorga constancia acorde al
namero de horas de asistencia.

Requisitos: Tener computadora, se le brindar4d acceso al software y ayuda en su
instalacion durante la primera sesion.

Objetivo: Capacitar a estudiantes y profesores a nivel intermedio en dinamica molecular
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trayectorias con OVITO yF EUD. ffln»r podrén seleccionéramnsambles y condiciones
de simulacién (PBC, radios de corte, integradores, termo/bardstatos; NVT/NPT), realizar
equilibracién y caracterizacion cuantitativa mediante propiedades estructurales y dinamicas
(9(r), S(k), patrones de difraccion, MSD, difusion y coeficientes de transporte), con
aplicaciones en mezclas Lennard-Jones y sistemas poliméricos. Esto permitira comprender
sus propiedades, interacciones y posibles aplicaciones en diversas &reas cientificas y
académicas.

Responsables del Diplomado: Dra. Maria de los Angeles Cuan Hernandez y Dra.
Consuelo Garcia Alcantara

Instructores: Dra. Maria de los Angeles Cuan Hernandez
Dra. Consuelo Garcia Alcantara
M en C. Alvaro Alexis Coreno
M en C. Miguel Angel Cortés

Moédulo 1. Introduccidn a la dinamica molecular
Instructores: Dra. Maria de los Angeles Cuan Hernandez
Dra. Consuelo Garcia Alcantara
M en C. Alvaro Alexis Coreno
M en C. Miguel Angel Cortés
Duracién: 16 horas
Fechas: 06 al 14 de febrero de 2026.
Temas:

1. ¢Qué es la simulacidon computacional?
- Tipos de cédigos utilizados en la simulacion computacional
- Familiarizacion con el lenguaje Linux
- Acercamiento a los cédigos, actividad interactiva cédigo usuario.
- Actividades para desarrollar en el aula

2. Uso del paquete HOOMD

3. Repaso de mecénica estadistica
- Fundamentos de la mecanica estadistica

- Ensambles estadisticos

4. Ergod|C|dad
Definicion de Ergodicidad

- Teorema Ergddico
- Condiciones para la Ergodicidad
- Sistemas Dinamicos y Mapeos
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- Enlaces de hldrogeno

- Interacciones Coulombianas

- Potencial de Lennard-Jones

- Campos de Fuerza

- Técnicas de Truncamiento y condiciones de entorno

6. Ecuaciones de movimiento
- Leyes de Newton
- Conservacion de la energia y el momento
- Meétodos Numéricos

7. Uso del paquete LAMMPS

Practicas Modulo |

Analisis y corrida de un codigo simple en HOOMD
Potencial de interaccion: graficacién y construccion de tablas
Condicion inicial

AN =

Andlisis y corrida de un cédigo simple en LAMMPS

Maodulo Il. Implementacion de la Dindmica Molecular
Instructores: Dra. Maria de los Angeles Cuan Hernandez (1 hr)
Dra. Consuelo Garcia Alcantara (5 hrs)
M en C. Alvaro Alexis Coreno (5 hrs)
M en C. Miguel Angel Cortés (5 hrs)
Duracién: 16 horas
Fechas: 20 al 28 de febrero de 2026.
Temas:

1. Condiciones periédicas
- ¢Qué son las condiciones periédicas?
- Conceptos de condiciones periddicas de Contorno
- Interacciones entre particulas

2. Radio de corte y lista de vecinos

- ¢Qué es el radio de corte?

- Implicaciones de radio de corte en la precision y estabilidad de una
simulacion

- Efecto del radio de corte en las propiedades termodinamicas del sistema

- Lista de vecinos
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- Conveniencia de usar unidades adimensionales

4. Integracion de las ecuaciones de movimiento

- Algoritmo de Verlet

- Algoritmo de Velocity-Verlet
- Termostatos

- Barostatos

Practicas Modulo 1l

Métodos de Integracion

Implementacion de Termostato

Implementacion de Barostato

el

Obtencidn de trayectoria y visualizacion

Moédulo lll. Equilibracion y Caracterizacién

Instructores: Dra. Maria de los Angeles Cuan Hernandez (1 hrs)
Dra. Consuelo Garcia Alcantara (8 hrs)
M en C. Alvaro Alexis Coreno (8 hrs)
M en C. Miguel Angel Cortés (7 hrs)

Duracién: 24 horas

Fechas: 06 al 21 de marzo de 2026.

Temas:

N

. Algoritmos de dindmica molecular

2. Tipos de ensambles
- Ensamble microcandnico
- Ensamble candnico
- Ensamble gran canonico
3. Equilibrio de sistemas

- Conceptos basicos de termodinamica
- Equilibrio termodindmico

- Ensambles estadisticos NVT, NPT.

- Relajacién y tiempos de equilibracion

4. Uso de los programas OVITO y FREUD
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6. Propiedades dindmicas
- Desplazamiento cuadratico medio
- Coeficientes de transporte

Practicas Maédulo Il

1. Rampa de temperatura
Rampa de presion
Célculo de la funcion de distribucion radial g(r)

Célculo del factor de estructura S(k) y patron de difraccion

v A W

Desplazamiento cuadratico medio y difusion

Médulo IV. Dindmica Browniana y Dindmica de Langevin

Instructores: Dra. Maria de los Angeles Cuan Hernandez (O hr)
Dra. Consuelo Garcia Alcantara (2 hr)
M en C. Alvaro Alexis Coreno (3 hrs)
M en C. Miguel Angel Cortés (3 hrs)

Duracion: 8 horas

Fechas: 27 al 28 de marzo de 2026.

. Introduccion a la dinamica Browniana

. Introduccion a la dindmica de Langevin

. Dinadmica disipativa de particulas

. Integracion de las ecuaciones de movimiento
. Algoritmo de Velocity-Verlet modificado

. Parametros de interaccion

o U W N

Practicas Mdédulo IV

1. Mezcla binaria

Médulo V. Aplicaciones
Instructores: Dra. Maria de los Angeles Cuan Hernandez (1 hrs)

Dra. Consuelo Garcia Alcantara (5 hrs)

M en C. Alvaro Alexis Coreno (5 hrs)

M en C. Miguel Angel Cortés (5 hrs)
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. Transicion Liquido-Sélido en un sistema LJ (HOMMD)
. Mezcla Binaria Lennard-Jones (LAMMPS)

. Sistema polimérico (LAMMPS)

. Formacién de micela (DPD-LAMMPS/HOOMD)

DS N

Bibliografia basicay complementaria:
Bibliografia Basica

1. Allen, M. P., & Tildesley, D. J. (2017). Computer simulation of liquids (2nd ed.).
Oxford University Press.

2. Chandler, D. (1987). Introduction to modern statistical mechanics. Oxford
University Press.

3. Frenkel, D., & Smit, B. (2002). Understanding molecular simulation: From
algorithms to applications (2nd ed.). Academic Press.

4. Rapaport, D. C. (2004). The art of molecular dynamics simulation (2nd ed.).
Cambridge University Press.

Bibliografia Complementaria

1. Hansen, J.-P., & McDonald, I. R. (2013). Theory of simple liquids: With applications
to soft matter (4th ed.). Academic Press.

2. McQuarrie, D. A. (2000). Statistical mechanics. University Science Books.

3. Rubinstein, M., & Colby, R. H. (2003). Polymer physics. Oxford University Press.

4. Doi, M., & Edwards, S. F. (1986). The theory of polymer dynamics. Oxford
University Press.

Metodologia de ensefianza-aprendizaje:

El diplomado emplea una metodologia de ensefianza—aprendizaje orientada al desarrollo
de competencias tedrico—practicas en dindmica molecular, combinando fundamentos
fisicos, implementacion computacional y analisis cuantitativo de resultados. En particular,
se integran los siguientes componentes:

1. Sesiones teoricas guiadas: Se enfocaran en establecer una base sélida de los
principios que sustentan la dindmica molecular y sus extensiones (mecénica
estadistica, ensambles, ergodicidad, potenciales de interaccion, ecuaciones de
movimiento e integracibn numérica). Se utilizardn presentaciones estructuradas,
derivaciones seleccionadas y discusion de implicaciones fisicas, conectando los
conceptos con ejemplos tipicos en materiales, liquidos/solventes y polimeros.

2. Practicas computacionales en aula (Linux + HOOMD + LAMMPS): Se dedicaran
sesiones extensivas a la implementacion y ejecucion de simulaciones en entornos
Linux. Los participantes aprenderan a configurar condiciones iniciales,
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definir potenciales (por ejemplo, Lennard-Jones y campos de fuerza), establecer
condiciones de contorno periddicas, radios de corte y listas de vecinos, asi como a
aplicar integradores y controles termodinamicos (termostatos y barostatos) en
ensambles NVT y NPT. Estas préacticas se desarrollardn mediante ejercicios
progresivos y acompafamiento del instructor, con énfasis en reproducibilidad y
buenas practicas computacionales.
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3. Visualizacion y analisis de trayectorias (OVITO + FREUD): A lo largo del
diplomado, los participantes analizaran salidas de simulacién para caracterizar
estructura y dindmica. Se trabajard con herramientas especializadas para
visualizacion y andlisis, y se calculardn propiedades estéticas (funcion de
distribucién radial g(r), factor de estructura S(k), patrones de difraccion) y dinamicas
(desplazamiento cuadratico medio, difusiébn y propiedades de transporte). Esto
fortalecerda la interpretacion fisica de resultados y la capacidad de validar
simulaciones.

4. Aplicaciones y estudios de caso: Se emplearan casos representativos alineados
al contenido del diplomado, tales como transiciones liquido—sdlido en sistemas
Lennard-Jones, mezclas binarias y sistemas. Los casos se

abordardn de manera incremental, integrando seleccibn de modelo,
parametrizacién, ejecucion, equilibracion y analisis, con discusién critica de
supuestos, limitaciones y alcances.

5. Proyecto integrador y evaluacién continua: Al cierre del diplomado, los
participantes desarrollaran un proyecto integrador donde plantearan un sistema de
interés (materiales, liquidos/solventes o polimeros), justificaran el modelo y las
condiciones de simulacion, ejecutaran la equilibraciéon y presentaran un analisis
cuantitativo de propiedades relevantes. La evaluaciéon serd continua e incluira:
ejercicios préacticos por médulo,
reportes breves de resultados, participacion en discusiones técnicas y la calidad del
proyecto final (planteamiento, correcta implementacién, analisis y presentacion de
conclusiones).

Qué incluye: Constancia o diploma al finalizar el diplomado, carta de acreditacién para
quienes cursen y acrediten como opcion a titulacion.

Requisitos de ingreso:

1. Contar con conocimientos basicos de fisica y quimica (mecéanica clasica,
termodinamica y nociones de estructura de la materia), suficientes para comprender
modelos de interaccion y fundamentos de mecéanica estadistica aplicados a
simulacion.

2. Se recomienda haber cursado asignaturas relacionadas con mecanica estadistica,
fisicoquimica, ciencia de materiales o polimeros/liquidos, o bien contar con
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experiencia equivalente en investigacion.

3. Competencia basica en el uso de computadora cientifica y manejo de archivos;
disposicién para trabajar en entorno Linux (el diplomado incluye familiarizacion, pero
se requiere apertura para usar linea de comandos).

4. Conocimientos deseables (no indispensables) de programacion o scripting (por
ejemplo, Python) y lectura de archivos de entrada/salida; el diplomado se centra en
el uso de HOOMD y LAMMPS con préacticas guiadas.

5. Acceso a una computadora con capacidad para ejecutar practicas y software de
andlisis/visualizacion (segun lineamientos del diplomado), y disposicion para realizar
actividades préacticas y entregables durante el curso.

Evaluacion:

La evaluacién del diplomado sera continua y formativa, enfocada en evidenciar tanto
la comprensién conceptual como la capacidad de implementacion y analisis. Se
propone la siguiente estructura:

1. Ejercicios y préacticas por médulo (40%)
Entregables derivados de las practicas del Modulo I-IV (configuracién de
simulaciones, construccion de potenciales/tablas, condiciones iniciales, integracion,
termo/barostatos, obtencién de trayectorias, visualizacion y célculos basicos). Se
evaluara la correcta ejecucion, la consistencia de parametros y la reproducibilidad.

2. Reportes técnicos breves (25%)
Reportes cortos por bloque (p. e€j., por mdodulos Il-lll y IV=V) que incluyan:
descripcion del sistema, condiciones de simulacién (ensamble, PBC, radio de corte,
integrador, control termodinamico), evidencia de equilibraciébn y resultados
cuantitativos (g(r), S(k), MSD, difusiébn o transporte, segun corresponda). Se
evaluara claridad, rigor y discusion fisica.

3. Evaluaciones tedricas/quiz de control (15%)
Instrumentos breves para verificar dominio de fundamentos: mecénica estadistica 'y
ensambles, ergodicidad, modelos de interaccién, estabilidad numérica,
interpretacion de propiedades estructurales y dinamicas.

4. Participacion y desempefio en aula (10%)
Participacion en discusiones, resolucion de problemas, colaboracion en actividades
y seguimiento de buenas
practicas (manejo de entorno Linux, organizacion de archivos, bitacora de
parametros y control de versiones cuando aplique).

5. Proyecto integrador final (10%)
Caso aplicado (LJ, mezcla binaria, polimero o DPD/micelas) que integre: disefio del
sistema, seleccion de modelo y parametros, corrida, equilibracion y andlisis con
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métricas del curso. Se evaluard coherencia metodoldgica, calidad del andlisis y
presentacion de conclusiones.

Asistencia:
Se requiere un minimo de 90% de asistencia a las sesiones teéricas y practicas para
aprobar el diplomado. La asistencia sera monitoreada y se valorara en la evaluacion
final.

Criterios de Aprobacién:

e Para aprobar el diplomado, los participantes deben obtener una calificacion minima
de 80% en cada una de las areas de evaluacion (tedrica, practica, proyecto
integrador y participacion/asistencia).

Requisitos de permanencia:

e 90% de asistencia

e Entrega de tareas y/o actividades sefaladas durante las sesiones

e Pagos puntuales, no hay prorrogas de pago

Requisitos para la entrega del Diploma:

e Por opciodn de titulacion: Calificacion promedio minima de 8.0 (ocho) y 90% de

asistencias
e Por actualizacién y participacion: 80% de asistencias, en caso contrario se otorga
constancia
Inscripcion:

1.- Realiza el formato de inscripcion: https://forms.gle/p4ALKHNtXG67sYUe26

2.- Una vez completado el cupo minimo de 10 participantes, en un plazo de 48 horas
habiles, recibiras por correo el recibo de pago

El pago se puede realizar en cajas de ingresos de Tesoreria de la UAQ (a un costado de
Rectoria) en ventanilla o practicaja de los bancos

indicados en el recibo, asi como transferencia interbancaria, beneficiario: Universidad
Auténoma de Querétaro; Banco del Bajio; Clabe: 030 680 900 015 890 847; en el
concepto se debe poner la Referencia 1 indicada en el recibo de pago.

En Educacion Continua Fl NO se reciben pagos en efectivo. NO HAY PRORROGAS DE
PAGO.

3.- Una vez realizado el pago envia foto o escaneado del comprobante de pago al correo
educonfi@uaqg.mx

4.- Recibirds un correo de confirmacion.
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Resumen Curricular de los participantes

Dra. Maria de los Angeles Cuan Hernandez: Es licenciada en Quimica por la UNAM y
doctora en Quimica por la UAM-Iztapalapa, con especialidad en Catalisis y Calculos
Quimico-Cuanticos.Actualmente es profesora de tiempo completo en Ingenieria Biomédica
e Ingenieria en Nanotecnologia en la Universidad Autonoma de Querétaro. Ha impartido
cursos en diversas instituciones, incluyendo la UAM y la Universidad Politécnica del Valle
de México, en areas como nhanotecnologia y ciencias basicas. Ha participado como
responsable y colaboradora en proyectos financiados por CONACYT, enfocados en
materiales biomiméticos con aplicaciones en biomedicina, asi como en semiconductores y
perovskitas con aplicaciones en espintronica y fotocatdlisis. Destaca su experiencia en
simulacion molecular y modelado computacional, aplicados al disefio y caracterizacion de
materiales funcionales. También ha dirigido tesis de licenciatura, maestria y doctorado.
Cuenta con publicaciones en revistas cientificas de alto impacto. Es miembro del Sistema
Nacional de Investigadores (Nivel 1) y cuenta con perfil PRODEP.

Dra. Consuelo Garcia Alcantara: Obtuvo la licenciatura en fisica en la UAEMex. Realizo
la maestria en Fisica y el doctorado en Ciencia e Ingenieria de Materiales en la UNAM.
Llevé a cabo estancias posdoctorales en la Universidad de Wisconsin-Madison, en la UAM-
Iztapalapa y en el Instituto de Investigaciones en Materiales-UNAM. Ha impartido varios
cursos en licenciatura y posgrado en la Facultad de Ciencias-UNAM, en la UMDIJ-UNAM,
en la Universidad Autbnoma de Querétaro, en el CFATA-UNAM y en la ENES-Juriquilla. Su
campo de estudio son los materiales blandos

como surfactantes, cristales liquidos, polimeros, coloides y liquidos i6nicos, a través de
simulaciones moleculares y modelos de mecanica estadistica y termodinamica.

M. en C. Alvaro Alexis Coreno Cortés: Candidato a doctor en Ciencia e Ingenieria de
Materiales por la UNAM, adscrito al Laboratorio de Biofisica y Materiales Complejos (UMDI-
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