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Descripcion técnica

El presente software realiza una simulacion de dindmica molecular para un potencial
de esferas duras donde el usuario puede introducir los valores de distintos
paradmetros como el nimero de particulas, el nimero de pasos de simulacion y la
densidad, por mencionar algunos. El programa esta escrito en el lenguaje Fortran y
se baso en los cédigos de Haile [1]. Ademas, con este simulador se obtienen
gréficas especificas de parametros importantes en la dindmica molecular. El usuario
solo tiene que correr el programa y automaticamente obtendra dichas gréficas
gracias al uso de Gnuplot [2] y un codigo bash. Todos los requisitos para la
instalacion del programa se encuentran explicados en este manual, desde la
instalacion de un ambiente unix, hasta los comandos especificos para manipular el

programa.

Objetivo general

En este programa se tiene como objetivo principal aterrizar gran parte de los
contenidos del curso de Simulacion de Dinamica Molecular | mediante un analisis
practico centrado en la cinemética de colisiones de esferas duras. ElI alumno
interactia de forma directa con un sistema de particulas simulado, que esta
fundamentado completamente en los conocimientos adquiridos en el curso, por

medio de la modificacién de parametros que le seran familiares.
Base Tedrica

Los algoritmos de dinamica molecular se dividen en dos clases; aquellos para
cuerpos suaves, cuyas fuerzas intermoleculares son funciones continuas de la
distancia entre las moléculas, y aquellas para cuerpos duros, para los que las
fuerzas son discontinuas.

En particular las esferas duras de diametro o interactuan a través de un

potencial
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© Si r<o
U(r)={ . :
0O si r>o

En cualquier espacio, cuando hacemos colisionar 2 esferas duras, la fuerza

repulsiva es ejercida a lo largo de la linea que una los centros de las esferas

h,=0—

=

como se puede ver en la figura.

Si resolvemos este sistema mediante la conservacion del momento, vamos a

obtener que las velocidades de cada esfera después de la colisién estan dadas por

[1]

donde Vv, es la velocidad de la particula i antes de la colision. Antes de poder aplicar

las ecuaciones anteriores, debemos saber primero si las 2 esferas se encuentran
en un curso de colision, y en caso de que ocurra, saber cuando lo hacen; para ello
si consideramos que las esferas tienen un radio o, el tiempo de colision estara dado

por

MANUAL DE USUARIO



UNIVERSIDAD AUTONOMA DE SAN LUIS POTOSI
FACULTAD DE CIENCIAS

_(\712 ’ F12) i\/(\712 ) F12)2 _V122(r122 _0-2)
2

t.=1t+
C 0 V1

N

donde t, es el tiempo inicial. A partir de esta ecuacion vamos a distinguir 3

situaciones importantes

a)

b)

_(\712 ) Fi?_) <0

El producto es proporcional a la diferencia de velocidad a lo largo de la linea
gue une a los centros. Si la componente es negativa, entonces las esferas
se acercan una a la otra y una colision puede ocurrir. Si es positiva, las
esferas se alejan una de la otra y definitivamente no ocurrird una colision.
Esta es una condicion necesaria pero no suficiente, ya que, aunque las

esferas se estén acercando, esto no garantiza que vayan a colisionar
Vi 7 \2 202 2
—(Vi, - )" =V, (R, —07) 20

Esta es una condicién suficiente para una colision, ya que se obtiene un

angulo maximo en el cual las 2 esferas apenas se tocan.

Cuando se satisface la condicion anterior, la ecuacion del tiempo de colision
tiene 2 soluciones, pero como sélo una es fisicamente posible, se tomara la

gue corresponda al menor valor de los 2 resultados.

Algoritmo de Simulacion

La simulacién se divide en 3 partes: inicializacién, equilibracion y produccion. Para

poder realizar estos pasos debemos considerar un sistema de unidades donde

cantidades dimensionales se hacen unitarias, lo cual permite mayor eficiencia en el

calculo.

Inicializacion

Establece el estado termodinamico

1.

Se escoge un numero de esferas N y un factor de empaquetamiento
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2. Calculamos el volumen del cubo principal y se toma la longitud en el borde
del cubo como distancia unitaria. En estas unidades se calcula el diametro
de la esfera
Se calculan posiciones iniciales, tipicamente en una estructura fcc.

Se asignan velocidades iniciales, donde se aconseja fuertemente procurar
gue la suma de todas las velocidades asignadas sea cero.

5.  Construir la tabla de posiciones y velocidades.

Equilibracion
Como los tiempos promedio para las propiedades de equilibrio deben ser
independientes de las velocidades, se desarrolla la dinAmica del sistema para que

“olvide” su preparacion inicial.

6. Ejecutar los pasos 7-11 para cierto nimero de colisiones dado.

Produccion
Se genera el equilibrio de las trayectorias espacio-fase para poder calcular

propiedades el sistema

7. De latabla de colisiones, identificar el tiempo hasta la siguiente colisién y las

esferas a colisionar.
Mover a todas las esferas de posicidon al tiempo de la siguiente colision.
Aplicar periddicamente condiciones de frontera a cualquier esfera que salga
de la celda unitaria.

10.  Obtener las velocidades post-colision.

11. Calcular nuevamente la tabla de los tiempos de colision.

12.  Calcular contribuciones a las propiedades de equilibrio.

13. Iterar los pasos 7-12 para el numero deseado de colisiones.
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Descripcion de uso didactico

Este simulador ayuda a entender de forma practica y simple los conceptos de la dinamica molecular
a través del potencial de esferas duras. Dicho potencial es el tema de estudio de la cuarta unidad
del contenido programatico de la materia de Simulacién de la dindmica molecular I. Dado que la
materia consta de 6 unidades, el simulador abarca el 67% del contenido programatico. En esta
seccién mostramos los temas abarcados por el simulador asi como los pasos a seguir para poder
realizar una simulacion. Ademads, se muestran algunos ejemplos de las practicas que se pueden
realizar .

Temas que se cubren con el software evaluado
(1 Introduccién al sistema Unix y al sistema Linux.

Estructura y elementos basicos.

Fortran: elementos basicos.

Descripcion del Lenguaje.

Archivos y bibliotecas Fortran.

Definiciones de sistema, estado, observables, interacciones, etc.

Modelado versus simulacion

Teoria versus experimento

Reduccionismo versus simulacién

Modelos para simulacion molecular

Lo correcto versus lo erroneo.

Cinematica de Colisiones de Esferas-Duras.

Tiempos de Colision.

Algoritmos de Simulacion.

Posiciones y Velocidades Iniciales.

Monitoreo del Equilibrio.

Impredictibilidad

Diagrama de Fase

I s e A A

Evaluacién de la Confiabilidad de Resultados.

Instrucciones y especificaciones de uso.

Para poder utilizar el programa es necesario tener un sistema operativo basado en
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LINUX, asi como tener instalado el programa gnuplot, el compilador gfortran y ser

capaz de ejecutar archivos tipo bash. También es posible ejecutarlo en MacOS, bajo

los mismos requisitos. En los apéndices A, B, C y D se anexa informacion en caso

de que el usuario no esté familiarizado con el uso de LINUX, gnuplot y/o gfortran,

asi como una opcién en caso de que el sistema operativo que se utilice sea uno

distinto y no se desee removerlo.

Para ejecutar el programa se deben seguir los siguientes pasos (asumiendo

alguna experiencia previa utilizando la terminal de LINUX):

1)

2)

3)

4)

5)

6)

7

8)
9)

Se tiene que abrir una terminal en la ubicacién donde se encuentra el archivo
“simulador.sh”. (APENDICE E)

Ejecutarlo escribiendo en la terminal bash simulador.sh. En el caso de MacOS
se recomienda ejecutar el archivo simuladorMAC.sh. Cuando el programa se
ejecute se le pedira al usuario ingresar el niumero de esferas, escriba el valor
(se muestra un nimero recomendado) y presione enter.

Luego se pedira el factor de empaquetamiento (su valor debe estar entre 0.3
y 0.74 y debe introducirse seguido de los caracteres DO. Por ejemplo, si el
factor de empaquetamiento a introducir es 0.49, el usuario debera teclear
0.4D0 para la correcta ejecucién del programa)

El programa pedira a continuacién el nimero de colisiones a calcular durante
la produccién.

Lo siguiente a introducir sera el incremento de muestreo (sampling
increment), que es el intervalo de colisién al cual acumulamos valores para

la presion, distribucion de velocidad y funcién de distribucién radial (g(r)).

A continuacién, se pedira ingresar intervalos para imprimir las propiedades
que se monitorean durante la ejecucion.

El siguiente parametro por introducir es el numero de colisiones a realizar
durante la equilibracién del sistema.

Finalmente, debe introducirse el intervalo al cual imprimir el valor de g(r).

Una vez hecho esto el programa realizara todos los calculos para imprimir

los valores de: el numero de colisiones, el tiempo al que suceden las
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colisiones, el parametro de orden, el par de esferas que colisionaron, la

energia cinética del sistema y el valor del virial.

Se sugiere introducir valores no muy lejanos a los sugeridos, pues el tiempo de
ejecucion del programa se extenderia y las gréaficas podrian dar resultados no

deseados.

En la Fig. 1 se muestra un ejemplo de cémo se vera el programa al introducir los

parametros de simulacién

ENTER THE NUMBER OF SPHERES

(SUGESTED NUMBER: 108)

100

ENTER THE PACKING FRACTION (IT MUST BE <8.74)
©.4D0

ENTER THE TOTAL NUMBER OF COLLISIONS

TO COMPUTE DURING PRODUCTION

(SUGESTED NUMBER: 1088)

1000

ENTER THE SAMPLING INCREMENT

(SUGESTED NUMBER:10)

10

ENTER COLLISION INTERVAL AT WHICH TO PRINT PROPERTIES
THAT MONITOR THE RUN.(IT MUST BE AN INTENGER MULTIPLE
OF THE SAMPLING INCREMENT)

100

ENTER THE TOTAL NUMBER OF COLLISIONS

TO COMPUTE DURING EQUILIBRATION

(SUGESTED NUMBER:10000)

10000

ENTER COLLISION INTERVAL AT WHICH TO PRINT RADIAL
DISTRIBUTION FUNCTIOM, G(R)

(SUGESTED NUMBER: 1000)

1000

Fig. 1 Introduccién de parametros necesarios para la

simulacion de esferas duras.
Una vez ingresados los parametros, el programa empezara a realizar la simulacién

y aparecera la informacién que se muestra en la Fig. 2.

MOLECULAR DYNAMICS FOR 160 HARD SPHERES
RHO*SIGMA**3 = 0.0000

PACKING FRACTION = 0.4000 C-S VIRIAL = 5.926

COLL NO. TIME H-FUNC ORDER COLLIDING K ENERGY VIRIAL
PARM PAIR
[¢] 1.0000
160 0.5032D-01 0.1805 0.8025 18 19 65.75038 7.63454
200 0.8223D-01 0.1816 0.7236 15 16 65.75038 5.93417
300 0.1125D0+00 0.1800 ©.5331 51 76 65.75038 6.29192
400 0.1384D+00 0.1815 0.3448 19 53 65.75038 6.05467
500 0.1708D+00 0.1809 0.1279 74 76 65.75038 5.96498

Fig. 2 Inicio de los célculos.
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En la primera columna se muestra el nUmero de colisiones que han ocurrido, en la
columna TIME se muestra el tiempo que transcurre desde la ultima colision a la
siguiente, y ademas en la columna COLLIDING PAIR aparece el par de particulas
que colisionaron. H-FUNC corresponde a la funcién H dada por

H, )= [ f(v,)In f(v)dv,,

—00

donde f(v,) es la distribucion de velocidades de la componente x de la posicion

de las particulas. El parametro de orden en la cuarta columna esta dado por
1
A —5[& +A,+4, ],

con

N
ﬂX:%Zcos[ﬂj.

i a

Cuando este parametro tiende a cero podemos decir que es sistema se encuentra
en equilibrio. Finalmente, K ENERGY y VIRIAL son la energia cinética y el tfermino

del virial dado por el promedio temporal de

1
1+ E . -r. ,
3Nk, T <Z‘ZJ: " "’>
donde F,; es la fuerza entre la particula i y la particula j.

Existe la posibilidad de que no funcione el programa gnuplot correctamente
con los parametros utilizados. Esto dependera de cémo se realizo la instalacion del
programa, por lo que al momento de la instalacion de gnuplot se recomienda revisar
que se instale la terminal de salida “qt” para el caso de Mac o “x11” para el caso de
LINUX. Se puede verificar esto ingresando a gnuplot y escribiendo set terminal. Una
vez terminada la ejecucion del software inmediatamente apareceran ventanas con

distintos graficos.
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Ejemplos de uso didactico del software
A continuacién, se daran algunos ejemplos de uso del software, dando valores
especificos a los pardmetros en el programa y una idea de como interpretar las

gréficas que el programa elabora.

Una manera de observar la fase en que se encuentra el sistema es la funcion

g(r) como los que se muestra en la Fig. 3.

9 4 :
25 ESTADO LiQUIDO —{— 8 ESTADO SOLIDO—+—
7
2
-~ 6 |
= 15 z 5
o
s z
2 * 23
2
0.5
1
0 0 ]
1 12 14 16 18 2 22 24 26 1 12 14 .6
RADIO RADIO
(& n=0.35 (b) n=0.65

Fig.3 Funcién de distribucion radial para un sistema de esferas duras. (a) Fase liquida. (b) Fase sélida.

Vemos que cuando el factor de empaquetamiento 7 =0.35, se observa una g(r)
caracteristica de un liquido [reffffff] y cuando este crece a = 0.65 tenemos un solido

donde notamos picos que caracterizan la estructura de ordenada de las esferas del

sistema.

Para monitorear la disolucién de una red FCC compuesta por N atomos se
calcula el parametro de orden en la Fig.4 conforme va en aumento el nUmero de
colisiones en una simulacion con un numero de atomos N =108 y un factor de
empaquetamiento n=0.3. Inicialmente, el parametro de orden tiene un valor de 1,

esto es de esperarse en todas las simulaciones ya que todos los atomos ocupan

sitios muy bien especificados en la red FCC y las componentes X.)Y, y z de las
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posiciones estan todas integradas por multiplos de la con “a” siendo la longitud
2

de uno de los lados de la celda unitaria.

1 v v -

FLUCTUACIONES

08
06 ;
04 .
0.2}

0.2}

PARAMETRO DE ORDEN

04 . . ] p . . .
0 2000 4000 6000 8000 10000 12000 14000 16000
NUMERO DE COLISION

Fig. 4. Desintegracién de la red inicial FCC monitoreado por el parametro de orden A en una

simulacion de 108 esferas duras y factor de empaquetamiento n=0.3.

A medida que aumenta el numero de colisiones la red se disuelve
rapidamente y el parametro de orden va decayendo de valor. Cuando la red es
disuelta completamente (alrededor de la colision 1500) A fluctta alrededor de 0,
esto nos dice que los atomos estan ahora distribuidos aleatoriamente en torno a sus

posiciones originales en la red.
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APENDICE A

Instalacion de la VirtualBox

Para usar el material didactico es necesario el acceso a una computadora con el
sistema operativo Linux. A continuacién, se presenta una opcion a la cual se puede
recurrir en caso de no cumplir con este requisito, la cual consiste en la creacion de

una maquina virtual por medio del programa VirtualBox.

Ingrese a la pagina https://www.virtualbox.org/wiki/Downloads

Una vez dentro vera en pantalla las diferentes versiones de VirtualBox disponibles,

y las plataformas en las que se puede instalar.

[@ Downloads - Oracle VM Virtuzle. X [
& C @ virtualbox.org/wiki/Downloads B % [ » o :

N DOM!;E&H;Q!XB ox o s

Here you will find links to VirtualBox binaries and its source code.

About VirtualBox binaries
Screenshots By downloading, you agree to the terms and conditions of the respective license.
Downloads If you're looking for the latest VirtualBox 6.0 packages, see VirtualBox 6.0 builds. Please also use version 6.0 if you need to run VMs with software virtualization, as this

Documentation has been discontinued in 6.1. Version 6.0 will remain supported until July 2020.

End-user docs If you're looking for the latest VirtualBox 5.2 packages, see VirtualBox 5.2 builds. Please also use version 5.2 if you still need support for 32-bit hosts, as this has been

3 discontinued in 6.0. Version 5.2 will remain supported until July 2020.
Technical docs

Contribute VirtualBox 6.1.18 platform packages
Community « =Windows hosts
* 0S8 X hosts
o Linux distributions
« =Solaris hosts
* ©Solaris 11 IPS hosts
The binaries are released under the terms of the GPL version 2.
See the changelog for what has changed.

You might want to compare the checksums to verify the integrity of downloaded packages. The SHA256 checksums should be favored as the MDS5 algorithm must be
treated as insecure!

* SHA256 checksums, MD5 checksums

Note: After upgrading VirtualBox it is recommended to upgrade the guest additions as well.

VirtualBox 6.1.18 Oracle VM VirtualBox Extension Pack -
: 2 . = 03:00 p. m.
H P Escribe aquf para buscar AEY) G ey L

En este caso ejemplificador, realizaremos la instalacion en una computadora con
sistema operativo Windows 10, por lo que seleccionaremos la opcion Windows

hosts.
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VirtualBox 6.1.18 platform packages
—| « = Windows hosts |

* =20S X hosts

o Linux distributions

» =Solaris hosts

o =Solaris 11 IPS hosts

Seremos dirigidos a la siguiente pantalla y haremos clic en el recuadro azul del
centro con la leyenda Download VirtualBox 6.1 y comenzara la descarga del archivo
VirtualBox-6.1.18-142142-Win.

+

[ i Oracle VM VirtualBox X
< c

# virtualbox.org

search
Login  Prefersnces

Welcome to Virtual :
VirtualBox is a powerful x86 and AMD64/Intel64 virtualization product for enterprise as well as home use. Not only is VirtualBox an
extremely feature rich, high performance product for enterprise customers, it is also the only professional solution that is freely

available as Open Source Software under the terms of the GNU General Public License (GPL) version 2. See "About VirtualBox" for

News Flash

« [ january 19th, 2021

About i i VirtualBox 6.1.18 released!
anintroduction, Oracle today released a 6.1
. + . : ¥ int | vhich
Sereenshots _Preser)tly, VirtuaIB_oxl runs on Wlndows, Linux, Macintosh, and Solaris h«?sts anfﬂ supports a large numbler of guest operating systems 's"t:{,'hj;'a;:‘ffﬁ':eff:g‘,"es‘;o,','s'fus”;fs
Downloads including but not limited to Windows (NT 4.0, 2000, XP, Server 2003, Vista, d 25 8, d 10), DOS/Wind the Changelog for details.

3.x, Linux (2.4, 2.6, 3.x and 4.x), Solaris and OpenSolaris, 0S/2, and OpenBSD. November 16th, 2020
We're hiring!
Looking for a new challenge? We're

Documentation

End-user docs
Technical docs
Contribute

Community

VirtualBox is being actively developed with frequent releases and has an ever growing list of features, supported guest operating
systems and platforms it runs on. VirtualBox is a community effort backed by a dedicated company: everyone is encouraged to
contribute while Oracle ensures the product always meets professional quality criteria.

Download

VirtualBox 6.1

« Pre-built virtual machines for developers at = Oracle Tech Network
« Hyperbox Open-source Virtual Infrastructure Manager = project site
« phpVirtualBox AJAX web interface = project site

Hot picks:

Una vez que se ha terminado la descarga, procedemos a ejecutar el archivo

descargado y se desplegara la siguiente ventana

MANUAL DE USUARIO

hiring a VirtualBox senior developer
in 3D area (Europe/Russia/India).

« [IFTSE October 27th, 2020
We're hiring!
Looking for a new challenge? We're
hiring a VirtualBox senior developer
(Germany/Europe/USA).

=« [ october 20th, 2020
VirtualBox 6.1.16 released!
Oracle today released a 6.1
maintenance release which improves
stability and fixes regressions. See
the Changelog for details,

August 3rd, 2020
We're hiring!

Looking for a new challenge? We're
hiring a VirtualBox senior developer
(Germany/Europe/USA).

« [ September 4th, 2020
VirtualBox 6.1.14 released!
Oracle today released a 6.1
maintenance release which improves
stability and fixes regressions. See
the Changelog for details.
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i:;% Oracle VM VirtualBox 6.1.18 Setup X

Welcome to the Oracle VM
VirtualBox 6.1.18 Setup
Wizard

The Setup Wizard will allow you to repair your current
installation or remove Oracle VM VirtualBox 6. 1. 18 from your
computer. Click Next to continue or Cancel to exit the Setup
Wizard.

Version 6.1.18 < Back Cancel

Daremos clic en Siguiente, y una vez que verifiguemos que no falte de seleccionar
ninguna de las opciones mostradas en las siguientes ventanas, también lo haremos
en estas.

# Oracle VM VirtualBox 6.1.6 Setup X' | §8 Oracle VM VirtualBox 6.1.6 Setup X

Custom Setup Custom Setup

Select the way you want features to be nstalied. Select the way you want features to be installed.

Click on the icons in the tree below to change the way features will be installed,

Please choose from the options below:
Orade VM VirtualBox 6. 1.6
VirtualBox USB Support | application. (] Create start menu entries
VirtualBox Networking =
|V {| Create a shortcut on the desktop
:’—;‘ ”umaBox BHT‘QE This feature requires 215M8 on [
9+ VrtuaBoxHOSt oy hard rive, Ithas 3of 3 | Dored s shortautin the Quck Launch B 1
_j~| VirtualBox Python 2.x St subfeatures selected. The | !
é 5 subfeatures require 932 on yo... [“IRegister file assocations
i |
| |
Location:  C:\Program Files\Orade \VirtualBox\ Browse
Version 6,16 Disk Usage <Back @ Cancel Version 6,16 <Back Cancel

Aparecera una ventana de advertencia, haremos clic en Si y se mostrara una
ventana que nos pedira confirmar antes de comenzar con la instalacién,

confirmaremos la instalacién dando clic en Instalar

MANUAL DE USUARIO
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X ﬂ Oracle VM VirtualBox 6.1.6 Setup X
Ready to Install
Warning : The Setup Wizard is ready to begin the Custom installabon.
Network Interfaces
Installing the Orade VM VirtualBox 6. 1.6 Networking feature Click Install to begin the installation, If you want to review or change any of your
will reset your network connection and temporariy installation settings, dick Back. Click Cancel to exit the wizard.

disconnect you from the network.

Proceed with installation now?

Version 6.1.6 % No Version 6.1.6 < Back iu ‘ Cancel

Durante la instalacion se mostrara una ventana que nos preguntarda sobre la
instalacién de elementos necesarios para el funcionamiento correcto de VirtualBox,
marcaremos el recuadro que dice Confiar siempre en software proveniente de

“Oracle Corporation” y daremos clic en Instalar.

== Windows Security X

Would you like to instﬂl this device software?

Name: Oracle Corporation Universal Serial Bus ...
<9 Publisher: Oracle Corporation

M Always trust software from "Oracle Corporation”. Install

@ You should only install driver software from publishers you trust. How can cide

which device software is safe to install?

Q.
i
Q.

1)

Al finalizar la instalacion se mostrard una ventana que nos indicard que la
instalacion de Oracle VM VirtualBox 6.1.6 se ha completado, en esta ventana
marcaremos la casilla que dice Iniciar Oracle VM VirtualBox 6.1.6 al finalizar la

instalacion y haremos clic en Finalizar.
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APENDICE B

Instalacion del sistema operativo UBUNTU 20.04 en la VirtualBox

Una vez que hemos finalizado la instalacion de VirtualBox, se abrira la siguiente
ventana (en caso de no seleccionar que al finalizar la instalacion se ejecutara el
programa, basta con hacer doble clic sobre el acceso directo que se ha creado en

el escritorio para acceder a esta)

& Oracle M VirtualBox Administrador

ArchivoMaquina _Ayuda

09 A R G

aaaaaaaa Importar Exportar  Nueva

iBienvenido a VirtualBox!

La porte zuierdade esa ventana contene he rramiens globsles y un sta e todes s méunas viinles ¥ grupos de miinas viucies a0
omputadora. Puede importar, afiadr y rear Wi usando fos botone correspondentes de  barra de herramientas, Puds
ab u n poup> » del clemen tose\ecao edo acwawme te ‘send el botén de clamento conrespandente. Pusde presionar 1 tac F1 para
tualbox.org para més informacion y las titimas noticias.

H P Escribe aqui para buscar

Nos dirigiremos a la parte superior izquierda de la ventana y haremos clic en la

pestafia Maquina y seleccionaremos la opcién Nueva...

§ Oracle VM VirtualBox Administrador
—zroo® | Maquina | Ayuda

0 Nueva... Ctrl+N %

qp  Afadir... Ctrl+A

Aparecera una ventanilla en la que ingresaremos el nombre de la maquina virtual y
el sistema operativo. En nuestro caso en Nombre ingresaremos Ubuntu 20, y
automaticamente en Tipo aparecera Linux y en Versién aparecera Ubuntu (64 bit).

Una vez que verifiguemos que los campos estan seleccionados de esta manera
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daremos clic en Siguiente.

Nombre y sistema operativo

Seleccione un nombre descriptivo y una carpeta destino para la nueva maquina
virtual y seleccione el tipo de sistema operativo que tiene intencidén de instalar en
ella. El nombre que seleccione serd usado por VirtualBox para identificar esta

maquina.
Nombre: Iubuntu 20 |
Carpeta de maquina: l C:\Users\Beto\VirtualBox VMs v l
Tipo: 'Linyx - E;’/
Versidn: Ubuntu (64-bit) =]
.quo experto Next Can;elar

Hecho esto, la siguiente ventana nos pedira asignar una cantidad determinada de
memoria RAM a la maquina virtual, que para nuestros fines 2.00 GB es la cantidad
de memoria adecuada. Si se desea se puede asignar mas memoria a la maquina
virtual, pero recuerde que la memoria que asigne dejara de estar disponible en su
ordenador mientras use la maquina virtual, por lo que tome en cuenta la memoria

RAM que necesita para que su ordenador funcione de manera adecuada.
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Tamafio de memoria

Seleccione la cantidad de memoria (RAM) en megabytes a ser reservada para la
maquina virtual.

El tamafio de memoria recomendado es 1024 MB.

2GB

4MB 15360 MB

Carm

Una vez asignemos la memoria para la maquina virtual daremos clic en Siguiente
y se desplegara una ventana sobre el disco duro virtual. Seleccionaremos Crear un

disco duro virtual ahora y haremos clic en Crear.

Disco duro

Si desea puede afiadir un disco duro virtual a la nueva maquina. Puede crear un
nuevo archivo de disco duro o seleccionar uno de la lista o de otra ubicacidn
usando el icono de la carpeta.

. Si necesita una configuracidn de almacenamiento mas compleja puede omitir este
paso y hacer los cambios a las preferencias de la maquina virtual una vez creada.

El tamafio recomendado del disco duro es 10.00 GB.
(O No afiadir un disco duro virtual

(® Crear un disco duro virtual ahora

(O Usar un archivo de disco duro virtual existente

Vado

Conci

En la siguiente ventana seleccionaremos el tipo de archivo de disco duro, el cual
en nuestro caso sera VDI (VirtualBox Disk Image), daremos clic en Siguiente y en
la ventana posterior a esta seleccionaremos Reservado dinamicamente y haremos

clic en Siguiente.
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? X ? X
Tipo de archivo de disco duro Almacenamiento en unidad de disco duro fisica
Selecione el tipo de archivo que quiere usar para €l nuevo disco duro virtual. Si no Seleccione si el nuevo archivo de unidad de disco duro virtual deberia crecer seguin se
necesita usarlo con otro software de virtualizacién puede dejar esta configuracion sin use (reserva dindmica) o si deberia ser creado con su tamafio méximo (tamafio fijo).

cambiar,

X Un archivo de disco duro reservado dinamicamente solo usard espacio en su disco

@ VDI (VirtualBox Disk Image) fisico a medida que se llena (hasta un méximo tamaiio fijo), sin embargo no se reducird

O VHD (Virtual Hard Disk) de nuevo automaticamente cuando el espacio en €l se libere.

(O VMDK (Virtual Machine Disk) Un archivo de disco duro de tamaiio fijo puede tomar més tiempo para su creacién en
algunos sistemas, pero normalmente es mas rapido al usarlo.

(@ Reservado dindmicamente

O Tamafio fiio

Modo experto Cancelar Cancelar

Hecho esto tocard determinar el tamanio del disco duro virtual. De manera

predeterminada el tamafio es 10.00 GB, que para nuestro fin es adecuado.

Ubicacién del archivo y tamafio

Escriba el nombre del archivo de unidad de disco duro virtual en el campo debajo o haga
clic en el icono de carpeta para seleccionar una carpeta diferente donde crear el archivo.

[C:\Users\Bem\\nrmalBox VMs\Ubuntu 20\Ubuntu 20.vdi| [ |B

Seleccione el tamanio de disco duro virtual en megabytes. Este tamafio es el limite para el
archivo de datos que una méquina virtual podra almacenar en el disco duro.

4.00 MB 2.00TB

Crear Cancelar

Determinado el tamafio del disco duro virtual, daremos clic en Crear y se mostrara
la primera ventana acerca del disco duro virtual y donde nuevamente haremos clic

en Crear.
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€ Crear maquina virtual

Disco duro

Si desea puede anadir un disco duro virtual a la nueva maquina. Puede aear un
nuevo archivo de disco duro o selecconar uno de la kista o de otra ubicaddn
usando el icono de la carpeta.

. Si necesita una configuracion de almacenamiento mas compleja puede omitir este
paso y hacer los cambios a las preferenaas de la maguina virtual una vez aeada.

El tamario recomendado del disco duro es 10,00 GB.
(O No afiadir un disco duro virtual
(®) Crear un disco duro virtual ahora

(O Usar un archivo de disco duro virtual existente

i ) BAE - Ubuntu18 2.vdi (Normal, 10,00 GB

e ] cone

Hecho esto, habremos creado la maquina virtual. Ahora, regresamos a la ventana
de VirtualBox abierta en un inicio y nos aparecera la maquina virtual guardada bajo

el nombre de Ubuntu 20 en la parte superior izquierda, justo debajo de
Herramientas.

Lo siguiente sera descargar Ubunto 20 desde la pagina oficial, para ello

ingresaremos a https://ubuntu.com/. Una vez dentro nos dirigimos a la pestafa

Download, hacemos clic sobre ella y seleccionamos Ubunto Desktop.
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& C @ ubuntu.com B & O 8 = ° :
CAN@NICAL .

UbUNEU® | Enterprise v Developer v Community v Download v

Mantenimiento de Seguridad
Extendido

Actualizaciones de sequridad para Ubuntu 16
2024 y Ubuntu 14.04 LTS hasta el 2022

Contacta con nosotros

H P Escribe aqui para buscar

[@Ente'o'seOoe’*Scurceard_u b+
€ C @ ubuntu.com/#download B % © » = o H

CAN@NICAL Weare hiring  Products v

ubuntu® Enterprise v  Developer v Community v [ESGIUGIEIERN

Ubuntu Server > Ubuntu for loT» Ubuntu Cloud»
Download Ubuntu desktop and The most popular server Linux in the Avre you a developer who wants to try Use Ubuntu optimised and certified
replace your erating cloud and data centre, you can rely on snappy Ubuntu Core or classic Ubuntu server images on most major clouds.

onan loT board?

and i

ol

tem whether it's Windows or Mac Ubuntu Ses
05, or, run Ubuntu alongside it. guaranteed free upgrades.

20.10 ‘ Get Ubuntu Server

e year

UBUNTU FLAVOURS

THEDOCS OTHER WAYS TO DOW

ays to experience Ubuntu
their own choice of default

Ubuntu is available via Bi
and via @ minimal netw

IF you are alread

eachw

applications and settings.

You can upgrac
Updater

that allows you to ¢

installed, such as additional

languages. You can also find older

hitps://ubuntu.com/
11:33p. m.

,0 Escribe aquf para buscar 18/03/2021

Daremos clic en Download y comenzara la descarga (el archivo pesa 2.67 GB).
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[Q Download Ubuntu Desktop | Do X [l

13 X # ubuntu.com/download/desktop & % » = o H

CAN@NICAL Weare hiring  Products

ubuntu® Enterprise Developer v Community Download Search our sites

Downloads Overview  Cloud  loT  RaspberryPi  Server  Desktop  Alternative downloads  Ubuntu flavours

Download Ubuntu Desktop

Ubuntu 20.04.2.0 LTS

Download the latest LTS version of Ubuntu, for desktop PCs and laptops. LTS stands for Bovnioad 4—
long-term support — which means five years, until April 2025, of free security and
maintenance updates, guaranteed.

For other versions of Ubuntu Desktop including

Ubuntu 20.04 LTS release notes & torrents, the network installer,  list of local mirrors,

and past releases see our alternative downloads.
Recommended system requirements:

T S et e b
" > . 2 N 11:34p.m.
H R Escribe aqui para buscar Al g B 18/03/2021 .

Finalizada la descarga regresaremos a la ventana abierta de VirtualBox y haremos

doble clic sobre la maquina virtual.

ff Oracle VM VirtualBox Administrador

Archivo Maquina Ayuda

| g

Se mostrard la siguiente ventana y haremos clic en el icono de la carpeta ubicado

en la parte inferior derecha, sobre el botén Cancelar.
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Tiene la opcidn autocaptura de teclado habilitada. Esto causara que la mdquina virtual capture automaticamente ®®

Seleccione un archivo de disco dptico virtual o una unidad
optica fisica que contenga un disco desde el que inidiar su
nueva maquina virtual.

El disco deberia ser adecuado para inidar el sistema y deberia
contener el sistema operativo que desea instalar en la maquina
virtual si quiere hacerlo ahora. El disco serd expulsado de la
unidad virtual automaticamente la proxima vez que apaque la
maquina, puede hacer esto usted mismo si lo necesita desde el
menu Dispositivos.

Unidad anfitridn «E:» La

[ Seleccionar un archivo de dis¢

Iniciar Cancelar

B oo B ] o @ cme perecHa

Se abrira la siguiente ventana, y daremos clic en Afadir y en la ventana emergente
seleccionaremos el archivo que acabamos de descargar (ubuntu-20.04.2.0desktop-
amd64) y hacemos clic en Abrir.

®1 Selector de disco 6ptico ? X
Medio

> |'\ﬂ ( oﬁ)] uaz

Anad Afadir imagen de disco i

I A~ 1
Nombre Tamafio virtual

v Not Attached
Unidad anfitrion «E:» --

| >

Buscar por nombre ¥ Il ICQ @

Selecconar Dejar vacio Cancelar
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" Seleccione un archivo de disco éptico virtual

<« v ‘ > Este equipo > Descargas > v O 2 Buscar en Descargas
Organizar v Nueva carpeta BB ~ [H o
~ ~
@ OneDrive v hoy (1)
ik
[ Este equipo
4 Descargas =
| Documentos MU
= 04.2.0-desk
[ Escritorio top-amd64
[&=] Imagenes v al principio de esta semana (1)
J) Mdsica
_JJ Objetos 3D
B videos Introductio
@ : n to Real
s Windows8_0S (C Analysis
- LENOVO (D:) 4ed bartl...
| L N | e
Nombre: | ubuntu-20.04.2.0-desktop-amd64 vl Todos los archivos de discos 6p v

Hecho esto haremos clic en ubuntu-20.04.2.0-desktop-amd64.iso 2.68 GB y

daremos clic en Seleccionar.

‘-ﬂ Selector de disco optico

Medio

@@ @

Afiadir Crear  Actualizar

~
Nombre Tamano virtual

v Not Attached
— |ubuntu-20.04.2.0-desktop-amdb4.iso 2.68 GB

Unidad anfitrién «E:» C:\Users\Beto\Downloads\ubuntu-2!
< Conectado a: No conectada

‘Buscar por nombre ¥ &K B

| Dejar vaco Cancelar

Después regresaremos a la primera ventana y haremos clic en Iniciar. El tiempo de
inicio dependera del ordenador que se esté usando, pasado ese tiempo

seleccionaremos las opciones de instalacion.
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Seleccione un archivo de disco dptico virtual o una unidad
optica fisica que contenga un disco desde el que iniciar su
nueva maquina virtual.

El disco deberia ser adecuado para iniciar el sistema y deberia
contener el sistema operativo que desea instalar en la maquina
virtual si quiere hacerlo ahora. El disco serd expulsado de la
unidad virtual automaticamente la proxima vez que apague la
maquina, puede hacer esto usted mismo si lo necesita desde el
menu Dispositivos.

ubuntu-20.04. 2.0-desktop-amd64.iso (2.68 GB) > a

Cocsr

En la ventana que se mostrara seleccionaremos el idioma de nuestra preferencia

para realizar la instalacion y haremos clic en Instalar Ubuntu.

Le damos la bienvenida

English

| NG e/ =
Esperanto
Euskara
Frangais
Gaeilge
Galego

Hrvatski N

islenska

Italiano Probar Ubuntu InstalarUbuntu

Kurdi 3

Latviski

Lietuviskai

Magyar O si esta listo, puede instalar Ubuntu junto a (o en lugar de) su sistema operativo actual. Esto
no tardara demasiado.

Nederlands

No localization (UTF-8)
Norsk bakmal Es posible que quiera leer las notas de publicacién.

Puede probar Ubuntu sin hacer ningin cambio en su equipo, directamente desde este CD.

En la siguiente ventana seleccionaremos la distribucion del teclado, asi que una

vez seleccionada la distribucién de su preferencia daremos clic en Continuar.

MANUAL DE USUARIO
25



UNIVERSIDAD AUTONOMA DE SAN LUIS POTOSI
FACULTAD DE CIENCIAS

Disposicion del teclado

Elija la distribucion del teclado:

Romanian
Russian Spanish - Asturian (Spain, with bottom-dot H and bottom-dot
Serbian Spanish - Catalan (Spain, with middle-dot L)
sinhala (phonetic) Spanish - Spanish (Dvorak)
slovak Spanish - Spanish (Macintosh)
slovenian Spanish - Spanish (Win keys)
T 572" -Spanish (dead tilde)
Spanish (Latin American) Spanish - Spanish (no dead keys)

L3

Detectar la distribucion del teclado
Salir Atras Continuar

Y en la siguiente ventana seleccionaremos la opcion Borrar disco e instalar Ubuntu.

Luego daremos clic en el boton Instalar ahora.

Tipo de instalacion

En este equipo no se ha detectado actualmente ningun sistema operativo. ;Qué quiere hacer?

|6 Borrar disco e instalar Ubuntu
Aviso: Esto eliminara todos sus programas, documentos, fotos, musica y demas archivos en todos los sistemas operativos,

Caracteristicas avanzadas... Ninguna seleccionada

Mas opciones
Puede crear particiones, redimensionarlas o elegir varias particiones para Ubuntu

Salir Atras Ins€7 3} ahord

Hecho esto, seleccionaremos nuestra ubicacion en el mapa que se mostrard y

haremos clic en Continuar.
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iDénde se encuentra?

Canary

Atras “dmtinuar

Por altimo, antes de comenzar con la instalacion ingresaremos los datos de usuario.
Aqui se recomienda marcar la casilla Iniciar sesién automaticamente para agilizar

el proceso de inicio cada vez que se utilice la maquina virtual.

iQuién es usted?

sunombre: | |

El nombre de su equipo:
El nombre que utiliza al comunicarse con otros equipos

Elija un nombre de usuario: x

Elija una contrasena:

Confirme su contrasena:

| Iniciar sesién automaticamente |

© solicitar mi contrasefa para iniciar sesién

Una vez que hemos ingresado nuestros datos daremos clic en Continuar y

comenzara la instalacion de Ubuntu en nuestra maquina virtual.
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Finalizada la instalacion nos pedird que reiniciemos el equipo (en este caso la

maquina virtual). Daremos clic en Reiniciar ahora.

Apr 23 22:34

Instalacién terminada

La instalacion se ha completado. Necesita reiniciar
el equipo para poder usar la nueva instalacién

Bon&:s &) & @) & (#) cTRL DERECHA

Finalmente, después de un tiempo (que dependera de nuestro ordenador y de las
caracteristicas asignadas a nuestra maquina virtual), cuando se reinicie la maquina

virtual veremos la siguiente pantalla, presionamos ENTER y listo, hemos finalizado.

P4 Ubunt 0] - Oracle VM

Archivo Ver Entrada os  Ayuda

Please remove the installation medium, then press ENTER:

ubuntu®

B @ @@ E cr omecn

En caso de tener dudas sobre los procedimientos realizados a lo largo de los
apéndices A y B, puede consultar el siguiente enlace para ver un video explicativo

sobre ambos procedimientos.
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https://www.youtube.com/watch?v=txkuu5BfrwE

Asi mismo, en caso de tener problemas al momento de ejecutar el material
didactico, se recomienda acudir al enlace anterior, puesto que en este video se
instala la version 18.04 de Ubuntu, la cual es mas estable y en la cual no se han

presentado inconvenientes para ejecutar el material didactico.
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APENDICE C

Uso de LINUX

Estar familiarizado con el sistema operativo es indispensable, y saber los comandos
basicos para usar la terminal de LINUX es de suma importancia ya que mediante la
correcta aplicacion de estos es como se logra ejecutar el material didactico. A
continuacion, se muestra el hipervinculo a un video tutorial sobre los conocimientos
basicos que se deben tener del sistema operativo con el objetivo de ejecutar el

programa de manera satisfactoria.

https://www.youtube.com/watch?v=s3ii48gYBxA
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APENDICE D

Instalacion de Gnuplot y Gfortran

Gnuplot es un programa que emplea la terminal de LINUX, y que es muy util para
crear graficas de todo tipo con una enorme personalizacion.

Para verificar si ya esta instalado abriremos la terminal y escribiremos gnuplot.
diana@diana-Inspiron-3558:~/ umentos$ gnuplot

GCNUPLOY
Version 5.2 patchlevel 2 last modified 2817-11-081

Copyright (C) 1986-1993, 1998, 2004, 2007-2017
Thomas Williams, Colin Kelley and many others

gnuplot home: http: //www.gnuplet.info
faq, bugs, etc: type "help FAQ"
immediate help: type "help" (plot window: hit 'h')

[Terminal type is now 'wxt'
lgnuplot> plot 'cuad.dat' u 1:2
[Gtk-Message: : Failed to load module "canberra-gtk-module”

Si no se encuentra instalado aparecera en la pantalla "no se ha encontrado la orden
<<gnuplot>>" pero se puede instalar escribiendo sudo apt install gnuplot-gt en la
terminal y luego podemos abrir el programa.

Gfortran es un compilador para el lenguaje de programacién fortran cuyo uso
principal es compilar cédigo en un archivo ejecutable. Para instalarlo basta con

escribir en la terminal sudo apt-get install gfortran.
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io arbol de deg
la inform on de e .. Hecho
indica a continuacion se instalaron de a automatica y ya no son
libpng-t
udo apt D remo » para eliminarlos.
eridos:
Ltilib gfortran-doc
los siguientes paquete

os se insta

L alizados.
cargar 1 352 B de archivos.

15.4 kB de espacio de disco adicior pués de a op cién.
archive. untu.com/ubuntu bionic—updat n nd64 gfortran amd64 4:7.3.0-3ubuntu2.1 [

1352 8B 1s (1 893 B/s)
nando el paquete gfortran previamente no seleccionado.
1do la ba . 444851 ficheros o directorios instalado
/gfortran_4%3a7.3.0-3ubuntu2.1_amd64
3ubuntu2.1) ...
ubuntu2.1) ...

1do /1t /bin/gfortran para proveer /usr/bin/
latives: utilizando /bin/gfortran para proveer /usr/bin/
ores para man-db (2.8.3-2ubuntu®.1)

automatico
en modo automatico
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APENDICE E

Arranque del programa.

Si el usuario no esta familiarizado con el uso de este sistema operativo debe seguir

los siguientes pasos para poder ejecutar el programa.

1. En el lado inferior izquierdo apareceran 9 puntos a manera de cuadrado, le

daremos clic y buscaremos la terminal.

2. Unavez abierta la terminal nos aparecerd la siguiente pantalla (con el nombre
que el usuario alla ingresado en su ordenador), y escribiremos una |
minuscula, la cual nos ayuda a buscar la carpeta en donde se encuentra el
archivo que queramos abrir. En este caso se encuentra en la carpeta

Simulador descargada previamente
3. Para abrir la carpeta en la terminal escribimos el comando cd Simulador.

4. Una vez hecho esto se pueden seguir con el paso 2 especificado en

Instrucciones y especificaciones de uso.
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