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CONOCIMIENTOS PREVIOS

Relacién con otras asignaturas de la misma titulacion

No se han especificado restricciones de matricula con otras asignaturas del plan de estudios.
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Otros tipos de requisitos

No hay requisitos previos.

COMPETENCIAS (RD 1393/2007) // RESULTADOS DEL APRENDIZAJE (RD
822/2021)

2184 - Master Universitario en Quimica Teorica y Modelizacion Computacional

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

Que los/las estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de
formular juicios a partir de una informacion que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones
sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la aplicacion de sus conocimientos y
juicios.

Que los/las estudiantes sepan comunicar sus conclusiones y los conocimientos y razones Ultimas
gue las sustentan a publicos especializados y no especializados de un modo claro y sin
ambigiiedades.

Que los/las estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando
de un modo que habra de ser en gran medida autodirigido o autbnomo

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.

Los estudiantes deben ser capaces de fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance
tecnoldgico y cientifico dentro de una sociedad basada en el conocimiento y en el respeto a: a) los
derechos fundamentales y de igualdad de oportunidades entre hombres y mujeres, b) los principios
de igualdad de oportunidades y accesibilidad universal de las personas con discapacidad y c) los
valores propios de una cultura de paz y de valores democraticos.

El estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.

El estudiante posee la base matemética necesaria para el correcto tratamiento de
la simetria en &tomos, moléculas y solidos, con énfasis en las posibles aplicaciones.

El estudiante comprende y maneja las herramientas matematicas requeridas para
el desarrollo de la Quimica Teorica en sus aspectos fundamentales y sus aplicaciones.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE (RD 1393/2007) // SIN CONTENIDO (RD
822/2021)

Dotar a alumno de la base matemética necesaria para el correcto tratamiento de la simetria en &omos,
moléculasy sdlidos, con énfasis en las posibles aplicaciones.
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DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Teoria de grupos y simetria

- Introduccién a la teoria de grupos abstractos

- Introduccién a la teoria de representaciones

- Representaciones matriciales de grupos de simetria
- Representaciones irreducibles

2. Simetria en moléculas

- Grupos y representaciones en mecénica cuantica
- Aplicaciones de la teoria de grupos en quimica cuantica
- Grupo de rotaciones SO(3)

3. Simetria en Solidos

- Grupos espaciales

- Estructuras iso6tropas y anisétropas

- Red reciproca de una red de Bravais.

- Aplicacion a funciones de onda electrénicas

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial

Clases de teoria 20,00 100

Seminarios 20,00 100

Elaboracion de trabajos individuales 30,00 0

Estudio y trabajo autbnomo 35,00 0

Preparacion de clases practicas y de problemas 20,00 0
TOTAL| 125,00

METODOLOGIA DOCENTE

Leccién Magistral: El profesor expondralos contenidos del curso en sesiones presenciales de dos horas
basandose en los material es docentes publicados en la plataforma Moodle.

Docencia en red. Se utilizara las distintas herramientas que ofrece la plataforma moodle
(http://lwww.uam.es/moodl€). Publicacion de contenidos de la asignatura, herramientas de trabajo en
grupo: foros de discusion y wiki, correo electronico.
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Tutorias. El profesor realizard tutorias individuales o con grupos reducidos sobre cuestiones puntuales
gue los estudiantes puedan plantear.

Seminariosonline. Con posterioridad a las clases expositivas, se realizaran seminarios online para
discutir los resultados obtenidos en |os trabaj os propuestos, |as dudas sobre las metodol ogias empleadas,
y supervisar la preparacién de los informes elaborados por |0s estudiantes.

EVALUACION

Convocatoriaordinaria

L os conocimientos adquiridos por el estudiante seran evaluados alo largo de todo €l curso, intentando
gue €l estudiante avance de formaregular y constante en la asimilacion de los contenidos de la asignatura.

Lanotafina delaasignatura se basara en los gercicios, trabgjosy discusion de los mismos que seira
realizando durante el curso ademas de test [levados a cabo amitad y final del curso. Dichos trabajos se
puntuaran en base a los siguientes porcentajes.

- 50 % Simetriaen &omosy moléculas

- resolucion de problemas de carécter préactico y/o tedrico relacionados con la asignatura que se
especificaran durante el curso.

- 50 % Simetria en solidos cristalinos

- 30% realizacion de resolucion de 2 problemas esténdar relacionados con la asignaturay que se
entregaran durante el curso intensivo

- 20% realizacion de 1 gercicio avanzados allevar a cabo con ordenador usando un codigo libre para
el calculo de estructuras de bandas asi como herramientas disponibles en internet (servidor de
cristalografia de Bilbao).

Convocatoria extraordinaria

Serealizara un examen final Unico que sera de caracter tedrico y que abarcara los contenidos de toda la
asignatura. La puntuacion en la convocatoria extraordinaria se realizara en base alos siguientes
porcentgjes:

- 70% €l examen find,

- 30% Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de gjercicios relacionados con la
asignatura.
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REFERENCIAS

Basicas

- Charles C. Pinter A Book of Abstract Algebra, Dover, (New York) 2010

Roy Mc Weeny Symmetry. An Introduction to Group Theory and its Applications, Dover (New York)
2002

Philip R. Bunker Molecular Symmetry and Spectroscopy, Academic Press (London) 1979

D.M. Bishop, Group Theory and Chemistry. Clarendon Press (New York) 1973

M. Tinkham. Group Theory and Quantum Mechanics. MacGraw Hill (New York) 1974

Dove, Structure and Dynamics. Oxford University Press (Oxford) 2003

C. Hammond. The Basics of Crystallography and Diffraction. Oxford University Press (Oxford) 2001
C. Kittel. Introduction to Solid State Physics. Wiley (New York) 2004

N.W. Ashcroft y N.D. Mermin. Solid State Physics. Saunders College () 1976

M.S. Dresselhaus, G. Dresselhaus y A. Jorio, Group Theory: Applications to the Physics of Condensed
Matter, Springer (2008)
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