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DATOS BÁSICOS DEL TFG

TÍTULO TFG El método de simulación estocástica multiescala para sistemas estocásticos rígidos 
en Química. 
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MEMORIA DE LA PROPUESTA DE TFG

Introducción.

El formalismo matemático habitual para describir reacciones químicas se basa en ecuaciones 
diferenciales ordinarias, y por tanto no tiene en cuenta ni la naturaleza discreta de los reactantes ni los 
posibles efectos estocásticos que podrían tener lugar en presencia de un bajo número de reactivos. 
Habitualmente estas consideraciones no juegan un papel relevante y la descripción mediante ecuaciones
diferenciales ordinarias es satisfactoria. Aún así, durante los años 90 se realizaron gran cantidad de 
trabajos que evidenciaron la importancia de los efectos estocásticos y el carácter discreto en sistemas 
bioquímicos. El algorítmo de Gillespie es capaz de reproducir estas características. Aún así, en los 
sistemas celulares es común encontrar situaciones en la que las escalas temporales involucradas son muy
dispares. En estas situaciones en el método de Gillespie es tremendamente ineficiente. Proponemos 
implementar modificaciones del mísmo capaces de tratar de manera eficiente las situaciones 
anteriormente comentadas. 

Objetivos.

Establecer una formulación estocástica para describir reacciones químicas.

Implementar el método de Gillespie para generar realizaciones de un proceso de Markov con espacio de estados 
discreto.

Modificar el anterior método para simular sistemas de reacciones químicas con escalas temporales muy dispares. 

Resumen de los trabajos a realizar por el estudiante/Plan de trabajo.

Revisión del formalismo matemático del método de Gillespie (dificultad media-alta). 

Implementación del algorítmo de Gillespie (dificultad media).

Implementación del método de simulación estocástica multiescala (dificultad alta) 

Una vez cumplimentado deberá ser enviado junto con el resto de las propuestas del departamento en formato
pdf al correo: gradoquimica@ugr.es. El nombre de cada fichero debe de coincidir con el código del TFG.

TIPOLOGÍA(2)

A Trabajos de investigación con orientación básica o aplicada, cuya temática se relacione con los contenidos de la
titulación, como: 

1 Estudio  de casos,  teóricos  o prácticos,  relacionados  con  la  temática  del  Grado,  a  partir  de material  ya
disponible en los Centros. 

2 Trabajos experimentales, de toma de datos de campo, de laboratorio, etc. 
3 Elaboración de guías prácticas relacionadas con la temática del Grado. 

B Trabajos científico-técnicos representativos del ejercicio profesional para el que capacita la titulación, como: 

1 Elaboración de un informe o un proyecto de naturaleza profesional. 
2 Elaboración de un plan de empresa. 
3 Simulación de encargos profesionales. 

C Trabajos bibliográficos (C)
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