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Relacié amb altres assignatures de la mateixa titulacié

No heu especificat les restriccions de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.

Altres tipus de requisits

COMPETENCIES

2184 - M.U. en Quimica Teorica i Modelizaci6 Computacional 13-V.1

Que els estudiants sapiguen aplicar els coneixements adquirits i la seua capacitat de resoluci6 de
problemes en entorns nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris)
relacionats amb la seua area d?estudi.

Que els estudiants siguen capacos d?integrar coneixements i afrontar la complexitat de formular
judicis a partir d?una informacié que, sent incompleta o limitada, incloga reflexions sobre les
responsabilitats socials i étiques vinculades a |?aplicacié dels seus coneixements i judicis.

Que els estudiants sapiguen comunicar les conclusions (i els coneixements i les raons dltimes que
les sustenten) a publics especialitzats i no especialitzats d?una manera clara i sense ambiguitats.

Que els estudiants posseisquen les habilitats d?aprenentatge que els permeten continuar estudiant
d?una forma que haura de ser en gran manera autodirigida o autdnoma.

Posseir i comprendre coneixements que aportin una base o oportunitat de ser originals en el
desenvolupament i / o aplicacio d'idees, sovint en un context de recerca.

Els estudiants han de ser capacos de fomentar, en contextos academics i professionals, I'avang
tecnologic i cientific dins d'una societat basada en el coneixement i en el respecte a: a) els drets
fonamentals i d'igualtat d'oportunitats entre homens i dones, b) els principis d'igualtat d'oportunitats i
accessibilitat universal de les persones amb discapacitat i c) els valors propis d'una cultura de pau i
de valors democratics.

L'estudiant és capa¢ d'adaptar-se a diferents entorns culturals.
L'estudiant és capac de resoldre problemes i prendre decisions.
L'estudiant posseix capacitat d'analisi i sintesi.

Comprendre els fonaments teorics i practics de tecniques amb les que pot analitzar I'estructura
electronica, morfologica i estructural d'un compost.

Els estudiants manegen les técnigues més usuals de programacioé en fisica i en quimica i esta
familiaritzat amb les ferramentes de calcul essencials en estes arees.

L'estudiant és capa¢ de desenrotllar programes eficients en Fortran a fi d'utilitzar les dites
ferramentes en el seu treball quotidia.
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ACTIVITAT Hores % Presencial

Classes de teoria 20,00 100

Tutories reglades 8,00 100

Seminaris 7,00 100

Elaboracio de treballs individuals 30,00

Estudi i treball autonom 40,00

Preparacio de classes practiques i de problemes 20,00 0
TOTAL| 125,00

METODOLOGIA DOCENT

AVALUACIO

REFERENCIES

Basiques

- 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.Fernandez 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,
Univ. Press, Cambridge, 2003)

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

ADDENDA COVID-19

Aguesta addenda només s'activara si la situacio sanitaria ho requereix i previ acord del Consell
de Govern
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