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1. Situacién / Sentido de la Asignatura

1.1 Contextualizacién

La asignatura de “Modelado computacional de semiconductores y procesos tecnolégicos” es una asignatura
optativa del moédulo de especializacion en Fisica de Materiales del Master en Fisica de la Universidad de
Valladolid.

Las asignaturas de este médulo estan orientadas a profundizar en la caracterizacion a niveles eléctrico, optico y
mecanico de los materiales, asi como la profundizacién en diversos dispositivos electronicos, nanomateriales,

biomateriales y materiales celulares y porosos selectivos.

La asignatura de “Modelado computacional de semiconductores y procesos tecnolégicos” pretende proporcionar
a los alumnos una vision global de métodos computacionales existentes para estudiar, caracterizar y modelar
tanto materiales semiconductores a nivel atdbmico como los procesos tecnoldgicos utilizados para fabricar las
uniones PN de los dispositivos electrénicos. Para ello se mostraran estrategias de simulacién multi-escala que
permiten conectar los fendmenos que ocurren a nivel atémico (como por ejemplo la difusién de dopantes) con

las caracteristicas macroscopicas de las uniones fabricadas.

1.2 Relacién con otras materias

La asignatura de “Modelado computacional de semiconductores y procesos tecnolégicos” esta estrechamente

relacionada con dos tematicas presentes en el mdédulo de Fisica de Materiales.

Por un lado, esta dentro del grupo de asignaturas que abordan el estudio de los materiales semiconductores.
Los materiales semiconductores han revolucionado la tecnologia desde que se fabricd el primer transistor y el
primer LED, y son la base de un gran nimero de aplicaciones. Las otras dos asignaturas del médulo de Fisica
de Materiales dedicadas al estudio de los materiales semiconductores son:

e Materiales semiconductores para optoelectrénica y circuitos integrados.

e Técnicas experimentales de caracterizacion de semiconductores y aislantes.
Este grupo de asignaturas abordan el estudio de las propiedades y procesado de semiconductores, y de los
dispositivos que se fabrican con estos materiales, ofreciendo al alumno contenidos con un alto interés cientifico-

técnico.

Por otro lado, esta englobada en el grupo de asignaturas relacionadas con el modelado computacional de
materiales. El aumento de prestaciones de los recursos computacionales existentes ha permitido trasladar
muchas de las pruebas experimentales al ambito de la simulacion por ordenador, ademas de permitir estudiar
fendmenos y procesos que serian muy complicados de estudiar y analizar experimentalmente. Las otras tres
asignaturas del médulo de Fisica de Materiales dedicadas al modelado computacional de materiales son:

e Computacion en Fisica (asignatura obligatoria del médulo comun)

e Simulaciones cuanticas de nanomateriales.

e Propiedades y modelado computacional de metamateriales.
Este grupo de asignaturas ofrecen metodologias y herramientas avanzadas para el estudio computacional de

materiales, fenédmenos fisicos y procesos.
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1.3 Prerrequisitos

No existen prerrequisitos para cursar la presente asignatura. No obstante, por lo expuesto en el apartado anterior

es altamente recomendable haber cursado o estar cursando las siguientes asignaturas con tematicas

relacionadas:

Materiales semiconductores para optoelectrénica y circuitos integrados.
Técnicas experimentales de caracterizacién de semiconductores y aislantes.
Computacion en Fisica.

Simulaciones cuénticas de nanomateriales.

Propiedades y modelado computacional de metamateriales.
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2. Competencias

2.1 Generales

G1. Capacidad de aplicacion de conocimientos adquiridos.
G2. Capacidad critica, de andlisis y sintesis.

G3. Capacidad de comunicacion.

G4. Capacidad de aprendizaje autbnomo.

G5. Capacidad de trabajo en equipo

2.2 Especificas

C1. Comprension de las bases cientificas de la computacion.

C4. Capacidad para extraer informacion relevante de grandes conjuntos de datos experimentales utilizando
tratamientos estadisticos adecuados.

C5. Capacidad para establecer algoritmos para abordar problemas con soluciones mdltiples.

C6. Capacidad para optimizar recursos.

C8. Conocimiento de los fundamentos fisicos avanzados en los diferentes estados de la materia.

C10. Conocimiento de las bases tedricas de estudio de la Fisica.

C11. Conocimiento de los sistemas fisicos en la frontera del conocimiento.

Otras competencias especificas adquiridas por los alumnos que siguen el médulo de especializacion en “Fisica
de Materiales”:
e Conocimiento de nuevos materiales basados en tecnologia.
e Comprension de las propiedades fisicas conducentes a la caracterizacion de materiales.
e Interpretacién de las técnicas de computacion especificas en la modelizacion de estructuras de
materiales.
e Capacidad para poder participar en actividades cientificas internacionales y en la toma de decisiones

cientificas a nivel internacional.
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3. Objetivos

Al finalizar la asignatura el alumno debera ser capaz de:
e Entender los rangos de aplicacion de las simulaciones atomisticas para el estudio de materiales y procesos
tecnolégicos.
o Elegir la técnica de simulacion mas adecuada dependiendo del proceso fisico que quiera estudiar.
e Simular, modelar y analizar los procesos de difusion e interaccion de defectos.
e Simular, modelar y analizar los procesos de generacién de dafiado por irradiacion.

e Realizar una caracterizacion de defectos en semiconductores utilizando diferentes técnicas de simulacion.
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4. Contenidos y/o blogues tematicos

Blogue 1: Contenidos tedricos

Carga de trabajo en créditos ECTS: 0.32

a. Contextualizacidn y justificacion

En este bloque se presenta la necesidad del uso de las simulaciones atomisticas para el estudio de los materiales
semiconductores y los procesos que ocurren en ellos a nivel atdmico, y las diferentes técnicas de simulacién que

pueden utilizarse para tal fin.

b. Objetivos de aprendizaje

e Entender los rangos de aplicacion de las simulaciones atomisticas para el estudio de materiales y procesos
tecnoldgicos.
e Elegir la técnica de simulacion méas adecuada dependiendo del proceso fisico que se quiera estudiar.

c. Contenidos

e Simulaciones atomisticas para el estudio de materiales semiconductores y procesos tecnoldgicos.

d. Métodos docentes

Se emplearé:

o Clase magistral participativa.
e Realizacion de un trabajo.

e Exposicion oral.

Para més detalles consultar el apartado 6 del presente documento.

e. Plan de trabajo

Este bloque se desarrollara presencialmente durante las 8 primeras horas de la asignatura.

f. Evaluacién

Ver apartado 8 del presente documento.

g Material docente

Véase el apartado 5 del presente documento.

h. Recursos necesarios

Véase el apartado 5 del presente documento.
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i. Temporalizacién

Este bloque se desarrollard presencialmente durante las 8 primeras horas de la asignatura.

Blogue 2: Practicas de ordenador

Carga de trabajo en créditos ECTS: 2.68

a. Contextualizacién y justificacion

En este bloque se realizan practicas de ordenador para aplicar los conceptos desarrollados en el bloque 1.

b. Objetivos de aprendizaje

e Simular, modelar y analizar los procesos de difusion e interaccion de defectos.

e Simular, modelar y analizar los procesos de generacién de dafiado por irradiacion.

e Realizar una caracterizacion de defectos en semiconductores utilizando diferentes técnicas de simulacion.

c. Contenidos

e Caracterizacion de defectos en semiconductores
e Simulacion de la difusion atémica.

e Simulacion de la implantacion iénica.

d. Métodos docentes

Se empleara:

o Clase magistral participativa de los fundamentos de los programas de simulacion utilizados.
e Practicas de ordenadores.

e Realizacion de informes de practicas.

Para més detalles consultar el apartado 6 del presente documento.

e. Plan de trabajo

Este bloque se desarrollara presencialmente durante las 20 Gltimas horas de la asignatura.

f. Evaluacién

Ver apartado 8 del presente documento.

g Material docente

Véase el apartado 5 del presente documento.
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h. Recursos necesarios

Véase el apartado 5 del presente documento.

i. Temporalizacién

Este bloque se desarrollard presencialmente durante las 20 Ultimas horas de la asignatura.

5. Bibliografia, Material complementario y Recursos necesarios

a. Bibliografia

La mayoria de los recursos bibliograficos que se recomiendan consisten en articulos cientificos que los alumnos
pueden descargar desde una direccion IP de la Universidad de Valladolid. Los principales articulos cientificos se

proporcionaran a los alumnos en formato electrénico para su consulta.

b. Material complementario y Recursos necesarios

El material docente que se vaya a utilizar en las clases de aula (transparencias de los temas y lecturas
complementarias) y en las practicas de ordenadores (enunciados de practicas y lecturas complementarias)

estara disponible con suficiente antelacion a través del Campus Virtual de la UVa (http://campusvirtual.uva.es/).

El Campus Virtual también se utilizara para centralizar todos avisos que se realicen durante el desarrollo de la

asignatura.
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6. Métodos docentes y principios metodolégicos

En la asignatura se emplearan los siguientes métodos docentes:

o Clase magistral participativa

Las sesiones de aula se desarrollaran a través de lecciones magistrales participativas para presentar a los
alumnos de manera ordenada y sistematica los contenidos teéricos de la asignatura.

Consistiran en clases participativas que se desarrollardn en el aula mediante transparencias. En las
transparencias apareceran de forma esquematica los conceptos utilizados para la exposicion tedrica:
desarrollos tedricos, esquemas de simulaciones, configuraciones atomicas de defectos y estructuras,
graficas con resultados experimentales y simulados, etc. asi como las principales definiciones y
conclusiones.

El material que se use estara disponible a los alumnos con suficiente antelacion en el campus virtual de la
Universidad de Valladolid (http://campusvirtual.uva.es/). Con este material se pretende que el alumno

disponga de una guia esquemética de los conceptos desarrollados en los temas de la asignatura que les
permitan seguir mas facilmente la exposicion tedrica y prestar mayor atencion a los comentarios, discusiones
y aclaraciones que puedan tener lugar durante ella.

e Practicas de ordenador
En las préacticas de ordenadores los alumnos tendran que realizar diferentes simulaciones para asimilar los
contenidos de la asignatura. Las practicas se realizardn en los servidores multiprocesador del grupo
“‘Multiscale Materials Modeling” del GIR de Electronica de la Universidad de Valladolid
(http://www.ele.uva.es/~mmm). Para ello se podran utilizar tanto codigos de simulacion desarrollados por los

miembros del grupo (basados en la técnica de Kinetic Monte Carlo (KMC)), como los cédigos de simulacion
paralelos LAMMPS (c6digo de dinamica molecular desarrollado en el Laboratorio Nacional de Sandia de
EE.UU) y VASP (cddigo de simulacién de primeros principios desarrollado en la Universidad Técnica de

Viena, Austria).

Ademas, los alumnos deberan realizar un trabajo que tendrdn que exponer oralmente e informes de los

resultados obtenidos en las practicas.

e Trabajo y exposicion oral
El trabajo se centrard en una de las técnicas de simulacion cuyo estudio se aborda en la asignatura (Ab-
initio, Tight-binding, BCA, MD y KMC). El trabajo se presentard mediante una exposicion oral donde se
trataran los siguientes aspectos sobre la técnica que corresponda:
o En qué consiste.
o Elementos de que consta.
o Tipo de procesos que permite simular y ejemplos en semiconductores.
o Escalas espaciales y temporales accesibles.
o Ventajas e inconvenientes.
La presentacién oral tendra el mismo formato que las que se realizan en los congresos cientificos: sera de
tiempo limitado (unos 10-15 minutos) y se realizaran preguntas al finalizar. De esta manera se pretende que
el alumno se familiarice con este tipo de presentaciones, puesto que la comunicacion oral de los resultados

obtenidos en congresos cientificos es una de las actividades necesarias de la ciencia.

Universidad de Valladolid
9de 12


http://campusvirtual.uva.es/
http://www.ele.uva.es/~mmm

Proyecto/Guia docente de la asignatura para el curso 2021-2022

Universidad deValladolid

e Elaboracién de informes de practicas
Los informes de practicas tienen como funcién que el alumno refleje de forma rigurosa el trabajo realizado
en las practicas de laboratorio y comente de forma critica los resultados obtenidos. Ademas, permitira al
alumno aproximarse a la redaccion de articulos cientificos en los que ha de exponerse de forma concisa el
trabajo realizado, referenciando de manera adecuada otros trabajos que complementen y/o afiancen los

resultados presentados.

Tutorias
Al margen del horario lectivo, el alumno podra disponer de 6 horas semanales para tutorias voluntarias
individualizadas. Estas tutorias estan destinadas a que el profesor resuelva las posibles dudas que tengan

los alumnos, a orientarlos bibliograficamente y a asesorarles en las tareas que tengan que realizar.

El horario de las tutorias se comunicara en la presentacion de la asignatura. Las tutorias se podran solicitar
en persona aprovechando las sesiones de aula, o a travées del correo electrénico a la direccion de email de
los profesores indicada al comienzo de este documento.
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7. Tabla de dedicacion del estudiante a la asignatura

e e ) | HORAS | ACTIVIDADES NO PRESENCIALES | HORAS
Sesiones de aula 8 Andlisis de simulaciones 32
Practicas de ordenadores 20 Realizacién de los informes de practicas 10

Preparacion de la exposicién oral 5
Total presencial 28 Total no presencial a7
TOTAL presencial + no presencial 75

8. Sistemay caracteristicas de la evaluacién

PESO EN LA
INSTRUMENTO/PROCEDIMIENTO NOTA FINAL OBSERVACIONES
Trabajo y exposicion oral 40%
La nota de los informes de practicas sera la
Informes de préacticas de ordenadores 60% media aritmética de las notas obtenidas en los
informes entregados.

CRITERIOS DE CALIFICACION

e Convocatoria ordinaria:

e Convocatoria extraordinaria:

Se utilizaran los siguientes criterios de calificacion:

o Trabajo y exposicidn oral: se valoraran los siguientes aspectos:
= la capacidad de sintesis de la informacion y el grado de comprension de la técnica analizada.
» la organizacion y claridad de la presentacion.
= las respuestas a las preguntas que se hagan.
= |a adecuacion al tiempo disponible.

o Informes de practicas: los aspectos principales que se valoraran seran la organizacion de los informes,
la claridad y concision del texto, la calidad de los resultados obtenidos en las simulaciones, y las
conclusiones derivadas de los resultados obtenidos.

Es condicién necesaria para aprobar la asignatura en convocatoria ordinaria entregar todos los informes y
realizar la exposicion oral, y obtener una calificacion final de al menos 5.0 sobre 10.0.

Aquellos alumnos que no presenten el trabajo 0 no entreguen todos los informes, recibiran una nota final
de 3.0 sobre 10.0 (independientemente de la nota obtenida en los informes entregados o en la exposicion
oral realizada), lo que implicara no superar la asignatura en la convocatoria ordinaria.

Los alumnos que no presenten el trabajo ni entreguen ningun informe una nota de 0.0 sobre 10.0.

Aquellos alumnos que no superen la asignatura en convocatoria ordinaria habiendo presentado el trabajo
y entregado los informes de practicas, podran en convocatoria extraordinaria mejorar la nota en aquellos
procedimientos que considere oportunos: mejorar los informes de practicas y/o la presentacion del trabajo.
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Aquellos alumnos que para la convocatoria ordinaria no hayan presentado el trabajo o no hayan entregado
todos los informes, tendran que realizar un examen te6rico escrito que consistird en una serie de
cuestiones a desarrollar sobre los contenidos explicados en la asignatura. En este caso, la nota del examen
supondra el 100% de la calificacion de la asignatura en la convocatoria extraordinaria.

Es condicidon necesaria para aprobar la asignatura en convocatoria ordinaria obtener una calificacion final
de 5.0 sobre 10.0.

No se mantendra la nota de ningun procedimiento si el alumno vuelve a cursar la asignatura en cursos
siguientes.

9. Consideraciones finales

El material docente que se vaya a utilizar en las clases de aula y en las practicas de ordenadores estara

disponible con suficiente antelacién a través del Campus Virtual de la UVa (http://campusvirtual.uva.es/).
También se pondran a disposicion del alumno articulos cientificos y todo tipo de material que sea de interés para

la asignatura.
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