
Nombre del Taller: Dinámica Molecular Asistida por Inteligencia Artificial 

Coordinador:  

Dr. José Alejandre Ramírez, Universidad Autónoma Metropolitana 

Correo: (jra@xanum.uam.mx) 

 

Objetivo: Enseñar los conceptos básicos y algunas aplicaciones de la dinámica molecular utilizando 
herramientas de inteligencia artificial (IA) como apoyo en el aprendizaje y en la resolución de 
problemas científicos. Durante el curso se mostrarán ejemplos sobre el uso de IA generativa 
(ChatGPT, Gemini u otras herramientas similares) como apoyo para: explicar conceptos teóricos 
derivar ecuaciones generar código científico analizar resultados de simulaciones. Los participantes 
desarrollarán programas científicos en LaTeX y Python con el apoyo de IA. No se requiere ser experto 
en ambos lenguajes. Asimismo, se introducirán herramientas de simulación ampliamente utilizadas 
en química computacional y física estadística como GROMACS para simulaciones atomísticas y 
DL_MESO para simulaciones mesoscópicas. 
El curso combinará explicación teórica, generación de código asistida por IA y ejecución de 
simulaciones reales, con el objetivo de mostrar cómo la inteligencia artificial puede integrarse al flujo 
de trabajo en dinámica molecular.  
Contenido General:  El taller estará dividido en 11 cursos del 3 al 7 de agosto de 2026:  
 
Temas: 
1. conferencia de simulación molecular diaria impartida por investigadores 
2. ecuaciones de movimiento de Newton 
3. fundamentos de dinámica molecular, termostatos y baróstatos 
4. dinámica molecular de líquidos y del equilibrio líquido/vapor usando GROMACS 
5. dinámica mesoscópica bicapa/agua y plegamiento de proteínas usando DL_MESO 
6. optimización bayesiana en dinámica molecular y su aplicación para obtener energía 
Libre 
 
Herramientas a Utilizar: 
Inteligencia Artificial: ChatGPT; Gemini; asistentes de programación. 
Programación: Python; LaTeX. 
Simulación Molecular: GROMACS; DL_MESO. 
Análisis de Datos: numpy; matplotlib 
 
Requisitos: Conocimientos básicos de las leyes de Newton, de dinámica molecular, de campos de 
fuerza, de mecánica estadística, de probabilidad y estadística y de python. Uso de Linux, manejo de 
terminal, uso de editores de texto como Vim o Vi y conocimiento básico de bash.  
Modalidad del curso: Online vía ZOOM 
 
Instalación de programas: 
Cada participante debe instalar los siguientes programas en su computadora antes de iniciar el curso: 
Latex, Python, Gromacs, DL_MESO, VMD y Grace. 
Implementación: Google Collab con skopt, emukit, OpenMM, PLUMED. 
 
Micromamba se utiliza como un gestor de paquetes y entornos de software extremadamente rápido, 
ligero y portable, diseñado como una alternativa diminuta a Conda y Mamba. 
 



#Instalar micromamba usando curl: 
curl -Ls https://micro.mamba.pm/api/micromamba/linux-64/latest | tar -xvj bin/micromamba 
# Inicializar shell (ejecutar solo una vez) 
./bin/micromamba shell init -s bash -p ~/micromamba 
#Para ver la versión instalada 
micromamba --versión 
# Reiniciar terminal o ejecutar: 
source ~/.bashrc 
#Dar el comando micromamba actívate 
#se vera la palabra (base) en la parte izquierda de la terminal. 
#Crear un entorno de trabajo con Python 3.11 
micromamba create -n bilayer python=3.11 
#Para instalar librerías e interfase de trabajo. 
micromamba install numpy matplotlib, jupyterlab 
#Para más detalles de otras versiones 
https://mamba.readthedocs.io/en/stable/_sources/installation/micromamba-installation.rst 
 

Dia/hora Lunes 03 Martes 04 Miércoles 05 Jueves 06 Viernes 07 

9:00 a 9:30 hrs Conferencia 
temática 

Conferencia 
temática 

Conferencia 
temática 

Conferencia 
temática 

 Dr. Alberto 
Pérez de Alba 

Ortiz 

Conferencia 
temática 

9:30 a 11:00 hrs Ecuaciones de 
Newton: caída 
libre con g 
constante 
(solución 
analítica)  
Dr. José 
Alejandre 

Potenciales de 
interacción: 
Lennard-Jones 
y Coulomb: 
energía 
potencial y 
fuerza.  
Dr. Alexander 
Pérez de la 
Luz 

Equilibrio 
líquido–vapor: 
condiciones de 
coexistencia y 
propiedades a 
calcular. 
GROMACS: 
simulación de 
coexistencia 
líquido–vapor 
(configuración 
y ejecución). 
Dr. Edgar 
Núñez 

Introducción a 
DPD y 

simulación de 
bicapa/agua. 

Dr. 
Noé Mendoza 

Optimización 
Bayesiana en 
Dinámica 
Molecular: 
Fundamentos 
y aplicación a 
un sistema LJ. 
Dr. Alberto 
Pérez 
de Alba Ortiz 

11:30 a 13:30 hrs Ecuaciones de 
Newton con 
g(t): solución 
analítica y 
fuerzas 
no 
conservativas. 
MC. Martha 
Ferrer 

MD en los 
ensambles 
NVE, NVT y 
NPT: 
fundamentos, 
uso de 
termostatos y 
baróstatos 
(visión 
general), y 
preparación 

Análisis: perfil 
de densidad, 
densidades de 
coexistencia y 
presión de 
vapor. 
Propiedades 
críticas: 
ecuaciones 
para 

Plegamiento de 
proteína en 
agua mediante 
DPD. MC. 
Martha Ferrer 

Exploración 
Bayesiana en 
Dinámica 
Molecular: 
Aplicación 
a cambios de 
fase y cálculos 
de energía 
libre. Dr. 
Alberto Pérez 
de Alba Ortiz 



de archivos de 
entrada para 
simulaciones 
en 
GROMACS. 

estimar Tc, ρc 
y ajustes. 
Análisis en 

Python: T, P, ρ, 
g(r) y 
extracción de 
propiedades. 
Dr. Edgar 
Núñez 

13:30 a 15:00 hrs Comida Comida Comida Comida Comida 

15:00 a 17:00 hrs Solución 
numérica con 
el algoritmo 
Velocity Verlet 
(comparación 
analítica vs 
numérica)  
MC. Martha 
Ferrer 

Simulación en 
GROMACS: 
ejecución de 
simulaciones 
de 
líquidos y 
análisis de 
propiedades 
estructurales 
(función 
de distribución 
radial, RMSD y 
enlaces de 
hidrógeno). 
Dr. Alexander 
Pérez de la Luz 

Tarde libre Solubilidad de 
un IFA en agua 
usando DPD. 
Búsqueda 
de parámetros 
de IFAs.  
Dr. Frank José 
Salas 

 

 

Asignación de instructores:   

MC. Martha Ferrer. UAM-Iztapalapa. 
Dr. Alberto Pérez de Alba Ortiz. University of Amsterdam 
Dr. José Alejandre. UAM-Iztapalapa (Coordinador del curso) 
Dr. Edgar Núñez. UAM-Iztapalapa 
Dr. Alexander Pérez de la Luz. UAM-Iztapalapa 
Dr. Noé Mendoza. Universidad del Papaloapan, Oaxaca. 
Dr. Frank José Salas. UAM-Iztapalapa. 
 
Conferencias Temáticas: 
IA en Dinámica Molecular: avances, promesas y limitaciones. Dr. Alberto Pérez de Alba Ortiz 
 


