33427 - DE LA TEORIA A LA IMPLEMENTACION: TUTORIALES EN QUIMICA TEORICA

Informacién de la asignatura

Caédigo - Nombre: 33427 - DE LA TEORIA A LA IMPLEMENTACION: TUTORIALES EN QUIMICA TEORICA

Titulacién: 748 - Master Erasmus Mundus en Quimica Tedrica y Modelizacién Computacional
762 - Master en Quimica Teérica y Modelizacién Computacional (2021)

Centro: 104 - Facultad de Ciencias

Curso Académico: 2021/22

1. Detalles de la asignatura

1.1. Materia

De la teoria a la implementacion: tutoriales en quimica tedrica
1.2. Carécter

Optativa

1.3. Nivel

Master (MECES 3)

1.4. Curso

2

1.5. Semestre

Segundo semestre

1.6. Namero de créditos ECTS
6.0

1.7. ldioma

Inglés

1.8. Requisitos previos

No hay.

1.9. Recomendaciones

No hay.
Codigo Seguro de Verificacion: |Fecha: | 05/07/2021
Firmado por: Esta guia docente no estara firmada mediante CSV hasta el cierre de actas

1/4

Url de Verificacion: |Pégina: | 1/4




1.10. Requisitos minimos de asistencia
La asistencia a clases es obligatoria.
1.11. Coordinador/a de la asignatura

Nicolas Suaud (Universidad Paul Sabatier Toulouse llI).
https://autoservicio.uam.es/paginas-blancas/

1.12. Competencias y resultados del aprendizaje

1.12.1. Competencias

BASICAS Y GENERALES

CGO02 - Los estudiantes son capaces de resolver problemas y tomar decisiones de cualquier indole bajo el compromiso con la
defensa y practica de las politicas de igualdad.

CGO04 - Los estudiantes desarrollan un pensamiento y razonamiento critico y saben comunicarlos de manera igualitaria y no
sexista tanto en forma oral como escrita, en su lengua propia y en una lengua extranjera.

CB6 - Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales en el desarrollo y/o aplicacion
de ideas, a menudo en un contexto de investigacion

CBY7 - Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucion de problemas en entornos
nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area de estudio.

TRANSVERSALES

CTO1 - El/la estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales demostrando que responde al cambio con
flexibilidad.

CTO03 - El/la estudiante posee capacidad de andlisis y sintesis de tal forma que pueda comprender, interpretar y evaluar la
informacién relevante asumiendo con responsabilidad su propio aprendizaje o, en el futuro, la identificacién de salidas
profesionales y yacimientos de empleo.

CTO04 - El/la estudiante tiene capacidad de generar nuevas ideas a partir de sus propias decisiones.

CTO5 - Capacidad de razonamiento y reflexion critica y autocritica como via para mejorar el propio proceso de aprendizaje y la
generacion y desarrollo de ideas en un contexto profesional o de investigacion.

ESPECIFICAS

CE13 - Los estudiantes manejan las técnicas mas usuales de programacion en fisica y en quimica y esta familiarizado con las
herramientas de célculo esenciales en estas areas.

CE14 - Es capaz de desarrollar programas eficientes en Fortran con el fin de utilizar dichas herramientas en su trabajo
cotidiano.

CEZ15 - Entiende los principios bésicos de las metodologias "ab initio" y Teoria de los Funcionales de la Densidad.

CEL16 - El/la estudiante es capaz de discernir entre los diferentes métodos existentes y como seleccionar el mas adecuado para
cada problema.

CE19 - El/la estudiante esta familiarizado con las técnicas computacionales que, basadas en la mecénica y dindmica
molecular, son la base del disefio de moléculas de interés en campos tales como farmacologia, petroquimica, etc.

CE21 - Conoce las teorias y los métodos de calculo para el estudio de solidos y superficies; evaluacion critica de su
aplicabilidad a problemas de catdlisis, magnetismo, conductividad, etc.

1.12.2. Resultados de aprendizaje

No aplica.

1.12.3. Objetivos de la asignatura

El objetivo de esta escuela es aprender a implementar la teoria de la quimica cuantica en el codigo informatico. Por lo tanto,
después de una introduccion de cada tema, se dedicara mucho tiempo a codificar la teoria en tutoriales practicos. Los temas
incluyen la teoria de Htickel, la teoria de Hartree-Fock, la teoria del DFT, dinamica cuantica y molecular, y magnetismo
cuéntico.

1.13. Contenidos del programa

1. Teoria e implementacion del método Hartree-Fock (HF).
2. Teoria e implementacion de métodos basados en DFT.
3. Geometria y topologia - construyendo nanoparticulas.

Cédigo Seguro de Verificacién: |Fecha: | 05/07/2021
Firmado por: Esta guia docente no estara firmada mediante CSV hasta el cierre de actas

2/4
Url de Verificacion: |Pégina: | 2/4




4. Estudio de superficies de energia potencial - Dinamica molecular.

5. Magnetismo cuantico - el modelo de Heisenberg.

6. Dindmica Cuantica.

7. Estructuras de carbono de baja dimension - la utilidad de los enfoques simples.

1.14. Referencias de consulta

2. Metodologias docentes y tiempo de trabajo del estudiante

2.1. Presencialidad

#Horas

Porcentaje de actividades presenciales (minimo 33% del |43
total).

Porcentaje de actividades no presenciales. 82

2.2. Relacion de actividades formativas

Actividades presenciales N° horas
Clases tedricas en aula 20
Practicas con medios informaticos 20
Actividades de evaluacion 3

3. Sistemas de evaluacion y porcentaje en la calificacién final

3.1. Convocatoria ordinaria

La nota final de la asignatura se basara en: 20% examen final de la asignatura y un 80% correspondiente a la entrega de un
informe de ejercicios propuestos por el profesor.

3.1.1. Relacién actividades de evaluacion

Actividad de evaluacion %

Examen final 20

Ejercicios propuestos 80
Cédigo Seguro de Verificacién: |Fecha: | 05/07/2021
Firmado por: Esta guia docente no estara firmada mediante CSV hasta el cierre de actas

| 3/4

Url de Verificacion: |Pégina: 3/4




3.2. Convocatoria extraordinaria

La evaluacion se basaréa en la entrega de un informe con los ejercicios propuestos.

3.2.1. Relacién actividades de evaluacion

Actividad de evaluacién

%

Ejercicios propuestos.

100

Evaluacién continua

4. Cronograma orientativo

El curso estara organizado por la Universidad Paul Sabatier Toulouse III.
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