
Nombre del Taller: Principiantes 

Coordinadores:  
Dr. Alexander Pérez de la Luz, Universidad Autónoma Metropolitana 
Correo: (apl@xanum.uam.mx; apl@uam.izt.mx; albert_pd@hotmail.com) 
Dra. Gloria Arlette Méndez Maldonado, Universidad de Guadalajara  
Correo: (gloria.mmaldonado@academicos.udg.mx) 
 
Objetivo: Promover la formación y el uso de herramientas de Dinámica Molecular atomística 
mediante el aprendizaje y la aplicación de programas paralelos entre la comunidad científica 
mexicana. Durante el taller se abordarán los fundamentos teóricos y prácticos necesarios para 
el uso confiable y eficiente de los paquetes de simulación LAMMPS y GROMACS. Asimismo, 
se realizarán sesiones prácticas enfocadas en el cálculo y análisis de propiedades 
fisicoquímicas mediante Grace, así como en la visualización y exploración de trayectorias 
utilizando VMD. 

El curso está diseñado para nivel principiante, por lo que incluye conceptos introductorios, 
ejemplos guiados y ejercicios paso a paso. Se desarrollará en un formato teórico–práctico, con 
el objetivo de que los participantes adquieran las habilidades básicas para ejecutar, analizar e 
interpretar simulaciones de Dinámica Molecular de manera independiente. 

Contenido General:  El taller de principiantes estará dividido en 9 cursos del 3 al 7 de agosto de 
2026:  

1. Linux 
2. Mecánica Estadística 
3. Método de Monte Carlo 
4. Dinámica Molecular 
5. Scripts y Grace 
6. VMD 
7. GROMACS 
8. LAMMPS 
9. Python 

Requisitos: Maquina con Linux y tener instalado los siguientes programas VMD, LAMMPS y 
GROMACS, además del graficador XMGRACE.  
Modalidad del curso: Online vía ZOOM 
 

Dia/hora Lunes 03 Martes 04 Miércoles 05 Jueves 06 Viernes 07 
9:00 a 11:00 hrs Linux Vi/Vim LAMMPS Grace Python 

11:00 a 11:30 hrs Descanso Descanso Descanso Descanso Descanso 

11:30 a 13:30 hrs Mecánica 
Estadística 

VMD LAMMPS GROMACS Python 



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

15:00 a 17:00 hrs Método de 
Montecarlo 

VMD Scripts GROMACS Clausura 

17:00 a 19:00 hrs Dinámica 
molecular 

    

 

Asignación de instructores:   

• Linux- Dr. Cesar Millán: Universidad Autónoma del Estado de Morelos. cmp@uaem.mx  
• Mecánica Estadística: Dra. Nadir Edith de Jesús González. Universidad de Guanajuato. 

nadir.djg@gmail.com 
•  Método de Monte Carlo: Dr. Jorge López Lemus, Universidad Autónoma del Estado de 

México. jllemus@uaemex.mx 
• Dinámica Molecular: Dra. Nina Pastor, Universidad Autónoma del Estado de Morelos. 

nina@uaem.mx 
• Vi/Vim Dr. José Frank Salas, Universidad Autónoma Metropolitana unidad-Iztapalapa. 

taurok9@hotmail.com 
• Scripts: Dr. Alexander Pérez de la Luz, Universidad Autónoma Metropolitana unidad-

Iztapalapa (apl@xanum.uam.mx 
• Grace: Dra. Gloria Arlette Méndez Maldonado. Universidad de Guadalajara. 

(gloria.mmaldonado@academicos.udg.mx)   
•  GROMACS: Dr. Edgar Núñez, Universidad Autónoma Metropolitana unidad-Iztapalapa. 

eeddgar@yahoo.com.mx 
•  LAMMPS, Dr. Edgar Omar Castrejón González, Instituto Tecnológico de Celaya. 

omar@iqcelaya.itc.mx 
• VMD: Dr. Humberto Saint Martin Posada, Universidad Nacional Autónoma de México. 

hstmartin@icf.unam.mx  
• Python. Químico Francisco Javier Pozos García, Universidad Autónoma Metropolitana 

unidad-Iztapalapa. Javiernk31@gmail.com  
  


