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RESUMEN
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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
que las sustentan a publicos especializados y no-especializados de un modo claro y sin
ambigliedades.

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 0. autbnomo

Poseer y comprender conocimientos que aporten-una base u oportunidad de ser originales en el
desarrollo y/o aplicacion de ideas, a menudo enun 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 pazy de valores democréticos.

El estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.
El estudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.
El estudiante es organizadoen el trabajoy sabe gestionar el tiempo.

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

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

El estudiante entiende los principios basicos de las metodologias "ab initio" y Teoria de los
Funcionales de la Densidad.

El estudiante es capaz de discernir entre los diferentes métodos existentes y cémo
seleccionar el mas adecuado para cada problema.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE
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El objeto del presente curso es proporcionar alos estudiantes una visién mas profunda de los métodos
empleados en Quimicatedrica, haciendo especia hincapié en que los estudiantes profundicen en los
siguientes aspectos:

- Conocimiento de la probleméatica especifica de |os métodos mecanocuanticos aplicados a sistemas de
gran tamafio.

- comprension y capacidad de discriminacién entre distintos métodos analiticos Utiles para resolver
integrales moleculares monoel ectrénicas y bielectronicas seguin lanaturaleza de dichas integral es.

- Comprension de las caracteristicas esencial es de |os métodos numéricos utilizados para resolver
integrales moleculares. Como consecuencia, capacidad para modificar parametros propios de cada
método para resolver problemas practicosy para escoger € método més adecuado a un problema
concreto.

- Conocimiento detallado de algunos métodos que aceleran el proceso de resolucién de ecuaciones
autoconsi stentes.

- Conocimiento de los fundamentos de |os métodos |ocales para eval uar la energia de correlacion.
- Conocimiento detallado de las bases metodol 6gi cas de los métodos méas comunes.

- Capacidad para estimar coste computacional y escalado

- Estimacién de la magnitud de |os errores asociados

- Capacidad para determinar su posibilidad de aplicacion a un problema concreto.

-Teoriadel funciona de la densidad: matematica avanzada, funcionalesy conceptos recientes.

-Retos y perspectivas de lateoriadel funcional de la densidad.

DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Temas:

- Integrales moleculares.monoelectrénicas. Propiedades y técnicas de célculo analiticas y numéricas.

- Integrales moleculares bielectronicas. Screening, métodos directos, técnicas de descomposicion.
Métodos pseudoespectrales. Aplicacién del desarrollo multipolar.

- Ecuaciones SCF. Convergencia. Métodos adaptados a matrices dispersas.

- Eficiencia y escalado de los métodos. Coste computacional.

- Introduccién a la correlacion electrénica.
- Métodos basados en la funcién de onda:
Interaccién de configuraciones

Coupled Cluster

Teoria de Perturbaciones. Métodos MPn
Métodos multireferenciales
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- Bases para el calculo de la energia de correlacion.

- Introduccidn a los métodos explicitamente correlacionados.

- Métodos locales de correlacion electronica.

- Sistemas Intermoleculares. Métodos de particion de la energia de interaccion.

- Teoria del Funcional de la Densidad (DFT)

- Desarrollo de funcionales de intercambio-correlacion: LDA, GGA, hibridos e ideas recientes
-Condiciones exactas, conexion adiabética y otras aproximaciones

-Autoenergias Kohn-Sham y el método OEP

-Extension a sistemas con un niamero no entero de particulas

-DFT dependiente del tiempo: respuesta lineal y propagacion explicita en el tiempo

-Grandes retos de las aproximaciones mas populares en DFT: 'sistemas fuertemente correlacionados
-El funcional exacto de DFT

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial

Clases de teoria 20,00 100

Seminarios 15,00 100

Elaboracién de trabajos individuales 30,00 0

Estudio y trabajo autbnomo 40,00 0

Preparacion de clases préacticas y de problemas 20,00 0
TOTAL 125,00

METODOLOGIA DOCENTE

Leccién Magistral: El profesor expondréa los contenidos del curso en sesiones presenciales de dos horas
basandose en los material es docentes publicados en la plataforma Moodle.

Docencia en red. Se utilizar&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 discusiony wiki, correo electronico

Tutorias. El profesor realizaratutorias individuales o con grupos reducidos sobre cuestiones puntual es
gue los estudiantes puedan plantear.
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Seminariosonline. Con posterioridad a las clases expositivas, se redlizardn seminarios online para
discutir los resultados obtenidos en |os trabaj os propuestos, las dudas sobre |as metodol ogias empleadas,
y supervisar la preparacién de los informes elaborados por |os estudiantes.

EVALUACION

Convocatoriaordinaria

El aprendizgje y laformacion adquirida por € estudiante seran evaluados a lo largo de todo el curso,
intentando que el estudiante avance de formaregular y constante en la asimilacion de los contenidos de la
asignatura.

Lanotafina delaasignatura se basara en los gercicios, trabgjos y discusion de los mismos que seira
realizando durante el curso. Dichos trabajos se puntuarén en base alos siguientes porcentajes:

- 90 % lamemoria presentada por €l estudiante,

- 10 % ladiscusion que sobre lamisma se realice con el profesor en tutoriasy seminarios.
Convocatoria extraordinaria

Se evaluaran |os contenidos suspensos en la convocatoria ordinaria por medio de trabajos centrados en
dichos contenidos, que el alumno realizara de forma personal en un plazo fijado.

REFERENCIAS

Basicas
- F. Jensen, Introduction to Computational Chemistry, John Wiley & Sons, Chichester, 1999

D. B. Cook, Handbook of Computational Quantum Chemistry, Oxford University Press, Oxford, 1998

A. Szabo and N. S. Ostlund, Modern Quantum Chemistry, Dover
publications Mineola, 1996

T. Helgaker and P. R. Taylor, Gaussian basis sets and molecular integrals, World Sientific, Singapore,
1995

D. R. Yarkony (Ed.) Direct Methods in Electronic Structure Theory, Vol. part I, World Scientific,
Sinapore, 1995

Helgaker, T., Jargensen, P., Olsen, J.; Molecular Electronic-Structure Theory. John Wiley & Sons Ltd,
2000.
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Roos, B. Editor; Lecture notes in quantum chemistry: European summer school in quantum chemistry.
Springer-Verlag 1994. Chapters on CC, Cl, MCSCEF, calibration.

Robert G. Parr and Weitao Yang: Density Functional Theory for Atoms and Molecules. Oxford
University Press, 1994.

A. J. Cohen, P. Mori-Sanchez and W. Yang, Challenges for Density Functional Theory, Chemical
Reviews, 112, 208 (2012).

Dreizler and Gross, Density Functional Theory: An approach to the quantum many-body problem,
Springer-Verlag (1990)

Axel Becke, Perspective: Fifty years of density-functional theory in chemical physics J. Chem. Phys.
140, 18A301 (2014)

ADENDA COVID-19

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