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Relaciéon con otras asignaturas de la misma titulacion

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

Otros tipos de requisitos

La asistencia a las clases es obligatoria.

COMPETENCIAS

2184 - M.U. en Quimica Tedrica y Modelizacién Computacional 13-V.1

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 es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.
El estudiante posee capacidad de andlisis y sintesis.

Comprender los fundamentos tedricos y practicos de técnicas con las que puede
analizar la estructura electronica, morfolégica y estructural de un compuesto.

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

El estudiante es capaz de desarrollar programas eficientes en Fortran con el fin de utilizar dichas
herramientas en su trabajo cotidiano.
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RESULTADOS DE APRENDIZAJE

Formar alos alumnos en el manegjo de las técnicas méas usuales de programacion en fisicay en quimicay
familiarizarlo con las herramientas de célculo esenciales en estas &reas. El alumno debera ser capaz de
desarrollar programas eficientes en Fortran con €l fin de utilizar dichas herramientas en su trabajo
cotidiano.

DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Calculo Numérico y Programacién

Algoritmos y Programacion.

Programacion FORTRAN.

Céalculo matricial.

Calculo Integral.

Busqueda de ceros y optimizacion de funciones.
Analisis multivariante.

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial
Clases de teoria 20,00 100
Tutorias regladas 8,00 100
Seminarios 7,00 100
Elaboracion de trabajos individuales 30,00 0
Estudio y trabajo autbnomo 40,00
Preparacion de clases practicas y de problemas 20,00

TOTAL 125,00

METODOLOGIA DOCENTE

Clases en aula deinformética. La docencia se impartira en un aulade informética. Las clases, en
sesiones de dos horas, incluiran unaintroduccion tedrica breve, en laque el profesor expondralos
conceptos basicos, y aplicaciones practicas, y una parte practica, en laque el estudiante aprendera atravées
de laresolucion de casos practicos. Durante las sesiones en € aulade informatica el estudiante tendré que
realizar distintos programas.

Seminariosonline. Con posterioridad a las clases expositivas, se realizaran seminarios online para
discutir los resultados obtenidos en |os trabajos propuestos, |as dudas sobre |as metodol ogias empl eadas,
y supervisar la preparacion de los informes elaborados por |os estudiantes.
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Tutorias. El profesor realizard tutorias individuales o con grupos reducidos sobre cuestiones puntuales
gue los estudiantes puedan plantear.

Docencia en red. Se utilizara las distintas herramientas que ofrece la plataforma moodle
(http://www.uam.es/moodle). Publicacion de contenidos de la asignatura, herramientas de trabajo en
grupo: foros de discusion y wiki, correo electrénico.

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.

Lanotafinal delaasignatura se basara en los gjercicios, trabajos y discusion de los mismos que seira
realizando durante el curso. Dichos trabajos se puntuaran en base a los siguientes porcentajes:

- 60 % Realizacion de un informe critico de las préacticas realizadas o de g ercicios relacionados con
la asignatura,

- 40 % la discusién que sobre la misma se realice con el profesor en tutoriasy seminarios.

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 a los siguientes
porcentgjes:

- 70% €l examen final,

- 30 % Redlizacion de un informe critico de las précticas realizadas o de g ercicios relacionados con
laasignatura.

REFERENCIAS

Basicas

- Quimica Teobrica y Computacional. J.Andrés y J.Bertran, Eds. Publ Univ.Jaime | (Castellon) 2000

Ingenieria del sofware: Disefio estructurado. J.A. Calco Manzasno y L.Ferndndez Sanz. Univ.
Politécnica de Madrid (Madrid) 1995

Structured FORTRAN-77 for Engineers and Scientists, D.M. Etter. Addison Wesley Longman (Menlo
Park) 1977

S. A. Teukolsky, W. T. Vetterling and B. P. Flannery, Numerical Recipes in Fortran (second edition,
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Univ. Press, Cambridge, 2003)

A. R. Krommer and C. W. Ueberhuber, Numerical integration on Advance Computer Systems
(Springer-Verlag Berlin, Heidelberg, 1994)

P. J. Davis and P. Rabinowitz, Methods of Numerical Integration (second edition, Academic Press,
Inc., London, 1984)

C. A. Floudas and P. M. Pardalos, Optimization in Computational Chemistry and Molecular Biology
Local and Global Approaches (Springer, 1st edition, 2000)

ADENDA COVID-19

Esta adenda solo se activara si la situacién sanitaria lo requiere y previo acuerdo del Consejo de
Gobierno

43991 Técnicas computacionales y calculo numérico 5



