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RESUMEN

Laedicion numero 13 del Curso Intensivo del Master en Quimica Tedricay Modelizacion Computacional
tendralugar en la Universidad de Perugiadel 3 al 28 de septiembre 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 demuestra su conocimiento y comprension de los hechos aplicando conceptos,
principios y teorias relacionadas con la Quimica Teorica y Modelizacién Computacional.

Adquirir una vision global de las distintas aplicaciones de la Quimica Teérica y modelizacion en
campos de la Quimica, Bioguimica, Ciencias de Materiales, Astrofisica y Catalisis.

El estudiante tiene capacidad de generar nuevas ideas.

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

- Adquirir una visioén global de las distintas aplicaciones de la Quimica Tedrica y modelizacién en
campos de la Quimica, Bioguimica, Ciencias de Materiales, Astrofisica y Catalisis.

- El estudiante tiene capacidad de generar nuevas ideas.

- 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

-- Introducir algunos conceptos basi cos relacionados con el modelado cuéntico-mecanico de solidos
dentro de las [lamadas condiciones de frontera periddica-- Proporcionar una vision general amplia de las
principal es propiedades de los material es que pueden ser efectivamente cal culados con algoritmos de
ultima generacion dentro de lateoria del funcional de la densidad (DFT)-- Conocer algunos conceptos
basicos de la cristal ografia se recordaréa para introducir redes directasy reciprocas. La necesidad de
condiciones de frontera periodicas para simplificar el problemay el teorema de Bloch-- Para calcular €l
espectro de fotoabsorcion de una serie de moléculasy clusteres metdlicos-- Analizar diferentes métodos
(basados en el andlisis de la densidad de electrones), llevados a cabo en la funcion de distribucion de
densidad €l ectrénica estrechamente relacionada con el cuadrado de lafuncidn de onda, para obtener
informacion sobre |las propiedades del sistema, através del andlisis de lafuncién de onda-- Reconocer y
practicar como es lafinanciacion de lainvestigacion -- Paraunavision general de la quimica
interdisciplinaria"fuerade latierra’ (medio interestelar)
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DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. 1.-

-- Tendencias y desafios modernos en computacion de alto rendimiento

-- Aproximacién mecanica cuantica a la ciencia de los materiales. El codigo CRYSTAL en el trabajo

-- Formalismo y aplicaciones de la teoria funcional de la densidad

-- Funciones de onda y andlisis vinculante

-- Modelado de superficie, adsorcién y reactividad.

-- HABILIDADES DE COMUNICACION - Mirando hacia el futuro: financiacion de la investigacion,
empleo y emprendimiento

-- NUEVAS TENDENCIAS EN CIENCIA El desafio de la quimica en el medio interestelar

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial

Clases de teoria 32,00 100

Seminarios 10,00 100

Elaboracion de trabajos individuales 40,00 0

Estudio y trabajo autbnomo 44,00 0

Preparacion de clases practicas y de problemas 24,00 0
TOTAL 150,00

METODOLOGIA DOCENTE

L eccién magistral: El profesor expondralos contenidos del curso en sesiones presenciales.

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

Seminarios. En ellos se discutiran los resultados obtenidos en 1os trabajos propuestos y |as dudas sobre
las metodol ogias empleadas.

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

Lanotafinal delaasignatura se basaraen

- 60% realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de gjercicios relacionados con la
asignatura.

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