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RESUMEN

Laedicion numero 13 del Curso Intensivo del Master en Quimica Tedricay Modelizacion Computacional
tendralugar en la Universidad de Perugia del 3 a 28 de septiembre de 2018.

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

2184 - M.U. en Quimica Teorica y Modelizacion Computacional 13-V.1

Que los/las estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucién de
problemas en entornos nuevos o0 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
que las sustentan a publicos especializados y no especializados de un modo claro y sin
ambigtiedades.

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 demuestra su conocimiento y comprension de los hechos aplicando conceptos,
principios y teorias relacionadas con la Quimica Teorica y Modelizacién Computacional.

El estudiante conoce teorias y métodos de calculo asociados a procesos cinéticos y evalla
criticamente su aplicabilidad al calculo de constantes de velocidad.

El estudiante esta familiarizado con las técnicas computacionales que, basadas en la mecanica y
dindmica molecular, son la base del disefio de moléculas de interés en campos tales como
farmacologia, petroquimica, etc.

2193 - M.ErasmMund en Quimica Tedrica y Modelizacién 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.
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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
que las sustentan a publicos especializados y no especializados de un modo claro y sin
ambigutiedades.

- 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 autébnomo

- 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 demuestra su conocimiento y comprensién de los hechos aplicando conceptos,
principios y teorias relacionadas con la Quimica Teorica y Modelizacién Computacional.

- El estudiante conoce teorias y métodos de célculo asociados a procesos cinéticos y evalla
criticamente su aplicabilidad al calculo de constantes de velocidad.

- El estudiante esta familiarizado con las técnicas computacionales que, basadas en la mecanica y
dindmica molecular, son la base del disefio de moléculas de interés en campos tales como
farmacologia, petroquimica, etc.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

-- Esbozar |os principios basicos del enfoque del paquete de ondas dependiente del tiempo, que se
giemplificard através de la simulacion de propagaciones simples de paguetes de ondas en una dimension

-- Conocer los fundamentos de la Dinamica Molecular clésicay |0s pasos para preparar 1os calculos MD

-- Enfoque de paguete de onda dependiente del tiempo: obtencion de informacion de dispersion-- Vision
genera delasteorias de las vel ocidades de reaccion: |as propiedades basicas de | as reacciones

elemental es obtenidas a partir de experimentos de cinética de reaccién -- El método de la trayectoria
cuasiclasica (principiosy aplicaciones) -- Descripcion tedrica de latransferencia colisional de energia
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DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. 1

Metodos mixtos cuanticos-clasicos en dinamica de colisiones.

Fuerzas intermoleculares, modelos de solvente explicito y calculos QM/MM

Teoria de la velocidad de reaccion.

El método QCT . De los principios a las aplicaciones en Dinamica de Reacciones.

Dindmica Molecular: Fundamentos y simulacién de fisisorcién de gases.

Aproximacion de paquetes de ondas dependientes del tiempo: Obteniendo informacién de la dispersion
( "scattering").

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial
Clases de teoria 56,00 100
Seminarios 7,00 100
Elaboracion de trabajos individuales 60,00 0
Estudio y trabajo autbnomo 66,00
Preparacion de clases practicas y de problemas 36,00

TOTAL| 225,00

METODOLOGIA DOCENTE

L eccion magistral: El profesor expondra los contenidos del curso en sesiones presenciales.

Docencia en red. Se utilizar4|as 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 el ectronico.

Seminarios. En ellos se discutiran los resultados obtenidos en | os trabaj os propuestos, |as dudas sobre las
metodol ogias empleadas, y se supervisara la preparacion de los informes elaborados por 1os estudiantes.

Tutorias. El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos sobre cuestiones puntual es
gue los estudiantes puedan plantear.

EVALUACION

Lanotafinal delaasignatura se basaraen
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- 60% realizacion de un informe critico de las précticas realizadas o de gjercicios relacionados con la
asignatura.

- 40% discusién en tutorias y/o seminarios sobre |os gjercicios, trabajos o préacticas realizados en la
asignatura.

REFERENCIAS

Basicas

Juan Andrés, J, Bertran, Eds. (several authors) Theoretical and Computational Chemistry. Fundations,
Methods and Techniques. Publicacions de la Universitat Jaume I. Castellon (Spain). 2007

- F. Jensen. Introduction to Computational Chemistry, 2nd Ed. .Wiley, 2007
- A. Szabo, N. Ostlund. Modern Quantum Chemistry. Macmillan. 1982

G. C. Schatz and M. A. Ratner, editors. Quantum Mechanics in Chemistry . Dover, New York, USA,
2002

- H.-D. Meyer, F. Gatti, and G. A. Worth, editors. M C T D H: Basic Theory, Extensions, and Applications
toMultidimensional Quantum Dynamics . VCH, Weinheim, Germany, 2009

Introduction to quantum mechanics: a time-dependent perspective, by David J. Tannor. 2007.
University Science Books.

Elements of Molecular Dynamics, by W. Smith 2014
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