_ Guia Docent
43995 Teoria avancada de |'estructura electronica i
de la materia condensada

R

VNIVERSITAT G D VALENCIA

FITXA IDENTIFICATIVA

Dades de I'Assignatura

Codi 43995

Nom Teoria avancada de l'estructura electronica i de la matéria condensada
Cicle Master

Crédits ECTS 9.0

Curs academic 2019 - 2020

Titulacio/titulacions
Titulaci6 Centre Curs Periode

2184 - M.U. en Quimica Teorica i Facultat de Quimica 2  Anual
Modelizacié6 Computacional 13-V.1

Materies
Titulacio Materia Caracter
2184 - M.U. en Quimica Teorica i 3 - Aspectes avancats Obligatoria

Modelizacié Computacional 13-V.1

Coordinacié

Nom Departament
SANCHEZ MARIN, JOSE 315 - Quimica Fisica
TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO 315 - Quimica Fisica

=18)\Y

CONEIXEMENTS PREVIS

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

43995 Teoria avancada de l'estructura electronica i de la matéria condensada 1



_ Guia Docent
43995 Teoria avancada de |'estructura electronica i
de la materia condensada

VNIVERSITAT G D VALENCIA

COMPETENCIES

2184 - M.U. en Quimica Teorica i Modelizacié 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 sapiguen comunicar les conclusions (i els coneixements i les raons Ultimes 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 0 autonoma.

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

Coneixement d'una llengua estrangera

Els estudiants han de ser capacos de fomentar, en contextos académics 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 ¢) els valors propis d'una cultura de pau i
de valors democratics.

Conéixer i avaluar criticament |'aplicabilitat dels métodes avancats de la Quimica Quantica als
sistemes cuasidegenerados, com ara, sistemes amb metalls de transicié o estats excitats (la seua
espectroscopia i reactivitat) .

Conéixer les teories i els métodes de calcul per a I'estudi de solids i superficies; avaluacié critica de
la seua aplicabilitat a problemes de catalisi, magnetisme, conductivitat, etc.

Conéixer l'existencia de técniques computacionals avangades com ara: canalitzacio d'instruccions i
dades, processadors superescalar i multiescalares, operacions en cadena, plataformes en paral-lel,
etc.

2193 - M.ErasmMund en Quimica Teorica i Modelizaci6 Computacional

Que els estudiants sapiguen aplicar els coneixements adquirits i la seua capacitat de resolucio de
problemes en entorns nous 0 poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris)
relacionats amb la seua area d?estudi.

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 autonoma.

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

Els estudiants han de ser capacos de fomentar, en contextos académics 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 ¢) els valors propis d'una cultura de pau i
de valors democratics.
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- Conéixer i avaluar criticament l'aplicabilitat dels métodes avancats de la Quimica Quantica als
sistemes cuasidegenerados, com ara, sistemes amb metalls de transicié o estats excitats (la seua
espectroscopia i reactivitat) .

- Conéixer les teories i els métodes de calcul per a l'estudi de solids i superficies; avaluacio critica de
la seua aplicabilitat a problemes de catalisi, magnetisme, conductivitat, etc.

- Conéixer l'existéncia de técniques computacionals avangcades com ara: canalitzacié d'instruccions i
dades, processadors superescalar i multiescalares, operacions en cadena, plataformes en paral-lel,
etc.

RESULTATS DE L'APRENENTATGE

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial

Classes de teoria 56,00 100

Seminaris 8,00 100
TOTAL 64,00

METODOLOGIA DOCENT

AVALUACIO

REFERENCIES

Basiques

- [1] Introduction to quantum mechanics, David J. Tannor, University Science Books (2007)
[2] A method for solving the molecular Schrddinger equation in Cartesian coordinates
via angular momentum projection operators. J. Suarez, S. Stamatiadis, L. Lathouwers, S.C. Farantos,
Comp. Phys. Comm. 180, p225 (2009)
[3] Quantum Molecular Dynamics on Grids, R. Kosloff, Dynamics of Molecules and Chemical
Reactions (editors R. E. Wyatt and J. Z. H. Zhang ), CRC Press (1996)

43995 Teoria avancada de l'estructura electronica i de la matéria condensada 3



_ Guia Docent
43995 Teoria avancada de I'estructura electronica i

de la matéeria condensada

ADDENDA COVID-19

Aquesta addenda nomeés s'activara si la situacié sanitaria ho requereix i previ acord del Consell
de Govern
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