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FICHA IDENTIFICATIVA

Datos de la Asignatura

Código 44973

Nombre Técnicas computacionales y cálculo numérico

Ciclo Máster

Créditos ECTS 5.0

Curso académico 2022 - 2023

Titulación(es)

Titulación Centro Curso Periodo

2245 - M.ErasmMund en Química Teórica y 
Modelización Computacional 

Facultad de Química 1 Anual

Materias

Titulación Materia Caracter

2245 - M.ErasmMund en Química Teórica 
y Modelización Computacional 

2 - Métodos Obligatoria

Coordinación

Nombre Departamento

TUÑON GARCIA DE VICUÑA, IGNACIO NILO 315 - Química Física 

RESUMEN

El objetivo de esta asignatura es el de formar a los alumnos en el manejo de las técnicas más usuales de 
programación en física y en química y familiarizarlo con las herramientas de cálculo esenciales en estas 
áreas. El alumno deberá ser capaz de desarrollar programas eficientes en Fortran con el fin de utilizar 
dichas herramientas en su trabajo cotidiano.

CONOCIMIENTOS PREVIOS

Relación con otras asignaturas de la misma titulación

No se han especificado restricciones de matrícula con otras asignaturas del plan de estudios.
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Otros tipos de requisitos

COMPETENCIAS

2245 - M.ErasmMund en Química Teórica y Modelización Computacional 

- Que los/las estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolución de 
problemas en entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos más amplios (o 
multidisciplinares) relacionados con su área de estudio.

- Que los/las estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de 
formular juicios a partir de una información que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones 
sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la aplicación de sus conocimientos y 
juicios.

- Que los/las estudiantes sepan comunicar sus conclusiones y los conocimientos y razones últimas 
que las sustentan a públicos especializados y no especializados de un modo claro y sin 
ambigüedades.

- Que los/las estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando 
de un modo que habrá de ser en gran medida autodirigido o autónomo

- Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales en el 
desarrollo y/o aplicación de ideas, a menudo en un contexto de investigación.

- Los estudiantes deben ser capaces de fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance 
tecnológico y científico 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 democráticos.

- Los estudiantes manejan las técnicas más usuales de programación en física y en química y está 
familiarizado con las herramientas de cálculo esenciales en estas áreas.

- El estudiante es capaz de desarrollar programas eficientes en Fortran con el fin de utilizar dichas 
herramientas en su trabajo cotidiano.

- Los estudiantes son capaces de resolver problemas y tomar decisiones de cualquier índole bajo el 
compromiso con la defensa y práctica de las políticas de igualdad.

- El/la estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales demostrando que responde al 
cambio con flexibilidad.

- El/la estudiante posee capacidad de análisis y síntesis de tal forma que pueda comprender, 
interpretar y evaluar la información relevante asumiendo con responsabilidad su propio aprendizaje 
o, en el futuro, la identificación de salidas profesionales y yacimientos de empleo.

- Comprende los fundamentos teóricos y prácticos de técnicas computacionales con las que puede 
analizar la estructura electrónica, morfológica y estructural de un compuesto e interpreta 
adecuadamente los resultados.
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RESULTADOS DE APRENDIZAJE

Formar a los alumnos en el manejo de las técnicas más usuales de programación en física y en química y 
familiarizarlo con las herramientas de cálculo esenciales en estas áreas. El alumno deberá ser capaz de 
desarrollar programas eficientes en Fortran con el fin de utilizar dichas herramientas en su trabajo 
cotidiano.

DESCRIPCIÓN DE CONTENIDOS

1. 

- Algoritmos y Programación. 
- Programación FORTRAN. 
- Cálculo matricial. 
- Cálculo Integral. 
- Búsqueda de ceros y optimización de funciones. 
- Análisis multivariante.

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial

Clases de teoría 20,00 100

Tutorías regladas 8,00 100

Seminarios 7,00 100

TOTAL 35,00

METODOLOGÍA DOCENTE

Clases en aula de informática. El profesor expondrá los contenidos del curso en sesiones presenciales o 
por video conferencia de dos horas. La docencia se impartirá en un aula de informática. Las clases, en 
sesiones de dos horas, incluirán una introducción teórica breve, en la que el profesor expondrá los 
conceptos básicos, y aplicaciones prácticas, y una parte práctica, en la que el estudiante aprenderá a través 
de la resolución de casos prácticos. Durante las sesiones en el aula de informática el estudiante tendrá que 
realizar distintos programas.

Seminarios online. Con posterioridad a las clases expositivas, se realizarán seminarios online para discutir 
los resultados obtenidos en los trabajos propuestos, las dudas sobre las metodologías empleadas, y 
supervisar la preparación de los informes elaborados por los estudiantes.

Tutorías. El profesor realizará tutorías individuales o con grupos reducidos sobre cuestiones puntuales que 
los estudiantes puedan plantear.

Docencia en red. Se utilizará las distintas herramientas que ofrece la plataforma Moodle 
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(https://posgrado.uam.es). Publicación de contenidos de la asignatura, herramientas de trabajo en grupo: 
foros de discusión y wiki, correo electrónico

 

EVALUACIÓN

Los conocimientos adquiridos por el estudiante serán evaluados a lo largo de todo el curso, intentando 
que el estudiante avance de forma regular y constante en la asimilación de los contenidos de la asignatura. 
La nota final de la asignatura se basará en los ejercicios, trabajos y discusión de los mismos que se irá 
realizando durante el curso.

Dichos trabajos se puntuarán en base a los siguientes porcentajes: 
- 60 % Realización de un informe crítico de las prácticas realizadas o de ejercicios relacionados con la 
asignatura, 
- 40 % la discusión que sobre la misma se realice con el profesor en tutorías y seminarios.

Convocatoria extraordinaria 

Se realizará un examen final único que será de carácter teórico y que abarcará los contenidos de toda la 
asignatura. La puntuación en la convocatoria extraordinaria se realizará en base a los siguientes 
porcentajes: 
- 70% el examen final, 
- 30 % Realización de un informe crítico de las prácticas realizadas o de ejercicios relacionados con la 
asignatura.

REFERENCIAS

Básicas

Química Teórica y Computacional. J.Andrés y J.Bertrán, Eds. Publ Univ.Jaime I (Castellón) 2000. 
 
 
 
Ingeniería del sofware: Diseño estructurado. J.A. Calco Manzasno y L.Fernández Sanz. Univ. 
Politécnica de Madrid (Madrid) 1995. 
 
 
 
Structured FORTRAN-77 for Engineers and Scientists, D.M. Etter. Addison Wesley Longman (Menlo 
Park) 1977. 
 
 

- 

https:/posgrado.uam.es%29./
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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 Berlín, Heidelberg, 1994). 
 
 
 
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).


