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FICHA IDENTIFICATIVA

Datos de la Asignatura

Código 44979

Nombre Sólidos

Ciclo Máster

Créditos ECTS 5.0

Curso académico 2021 - 2022

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 

3 - Optativas de primero Optativa

Coordinación

Nombre Departamento

TUÑON GARCIA DE VICUÑA, IGNACIO NILO 315 - Química Física 

RESUMEN

CONOCIMIENTOS PREVIOS

Relación con otras asignaturas de la misma titulación

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

Otros tipos de requisitos
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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 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.

- Adquirir una visión global de las distintas aplicaciones de la Química Teórica y modelización en 
campos de la Química, Bioquímica, Ciencias de Materiales, Astrofísica y Catálisis.

- Los estudiantes desarrollan un pensamiento y razonamiento crítico y saben comunicarlos de manera 
igualitaria y no sexista tanto en forma oral como escrita, en su lengua propia y en una lengua 
extranjera.

- 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.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

Proporcionar al alumno la metodología básica para el tratamiento en sistemas condensados periódicos 
puros y con defectos de los siguientes aspectos: Cristalografía; Estructura electrónica; Termodinámica; 
Transiciones de fase; Superficies; Catálisis heterogénea; Propiedades estructurales, ópticas y magnéticas 
de impurezas; Magnetismo. En el curso los estudiantes recibirán una introducción intensiva a la 
modelización y tratamiento de estos problemas en el estado sólido.  
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DESCRIPCIÓN DE CONTENIDOS

1.    Temas y subtemas

1. CRISTALOGRAFÍA 
1.1 Simetría en cristales. 
1.2 Cálculos cristalográficos 
 
2. ESTRUCTURA ELECTRÓNICA 
2.1 Modelos de clúster y modelos periódicos 
2.2 Metodologías de cálculo 
 
3. TERMODINÁMICA 
3.1 Aproximación estática y modelos térmicos 
3.2 Transiciones de fase 
 
4. ENLACE QUÍMICO 
4.1 Topologías inducidas por campos escalares en cristales 
4.2 Caracterización del enlace químico en sólidos y relación con propiedades macroscópicas 
 
5. CÁLCULOS AB INITIO DE ESTRUCTURA ELECTRÓNICA EN SÓLIDOS 
5.1 Comparación de métodos basados en la función de onda y en el funcional de la densidad 
5.2 De las bases de datos cristalográficas a los cálculos de estructura electrónica 
 
6. PROPIEDADES TERMODINÁMICAS DE SÓLIDOS CRISTALINOS 
6.1 Curva E(V) y modelo estático 
6.2 Fonones en cristales 
 
7. SIMULACIÓN AB INITIO DE LA ESTRUCTURA, PROPIEDADES TERMODINAMICAS Y 
REACTIVIDAD EN SUPERFICIES 
7.1 Modelos de cluster y modelos periódicos 
7.2 Adsorción y reactividad en superficies 
 
8. PROPIEDADES ÓPTICAS 
8.1 Química cuántica y las ecuaciones de Maxwell macrocópicas 
8.2 Aplicaciones 
 
 
9. ELEMENTOS DE MAGNETISMO MOLECULAR Y CRISTALINO 
9.1 Hamiltonianos modelo y efectivos 
9.2 Aplicaciones
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VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial

Clases de teoría 50,00 100

Elaboración de trabajos individuales 30,00 0

Estudio y trabajo autónomo 45,00 0

TOTAL 125,00

METODOLOGÍA DOCENTE

Lección Magistral: El profesor expondrá los contenidos del curso en sesiones presenciales de dos horas 
basándose en los materiales docentes publicados en la plataforma Moodle.

 

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

 

Resolución de ejercicios prácticos: Problemas numéricos, cuestiones tipo test, interpretación y 
procesamiento de la información, evaluación de publicaciones científicas, etc.

 

Informes o memorias escritas: Orientación y supervisión en la preparación de informes o memorias 
escritas.

EVALUACIÓN

Convocatoria ordinaria

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 examen práctico sobre la teoría y las prácticas de la asignatura.

-      20% la discusión que sobre la misma se realice con el profesor en tutorías y seminarios.
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-      20% la realización de un informe sobre un artículo científico.

 

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% la realización de un informe crítico de las prácticas realizadas o de ejercicios relacionados con 
la asignatura.
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ADENDA COVID-19

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


