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RESUMEN

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.

Clases en aula de informatica. La docencia se impartird en un aula de informética. Las clases, en
sesiones de dos horas, incluirdn unaintroduccion tedrica breve, en la que e profesor o profesora expondra
los conceptos bésicos, y aplicaciones practicas, y una parte préctica, en laque el estudiante aprenderd a

través de la resolucion de casos practicos.
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R

VNIVERSITAT G D VALENCIA

Docencia en red. Se utilizara 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 discusion y wiki, correo electronico

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

CONOCIMIENTOS PREVIOS

Relacion con otras asignaturas de la misma titulacion

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

Otros tipos de requisitos
No hay requisitos previos

COMPETENCIAS (RD 1393/2007) // RESULTADOS DEL APRENDIZAJE (RD
822/2021)

2245 - Master Universitario Erasmus Mundus en Quimica Tedricay Modelizac. Comput.

- Que los/las estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucion 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
ambiguiiedades.

- 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 auténomo

- 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
tecnolégico 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.
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- Los estudiantes son capaces de resolver problemas y tomar decisiones de cualquier indole bajo el
compromiso con la defensa y practica de las politicas de igualdad.

- El/la estudiante es organizado en el trabajo demostrando que sabe gestionar el tiempo y los recursos
de que dispone.

- El/la estudiante posee capacidad de analisis y sintesis de tal forma que pueda comprender,
interpretar y evaluar la informacion relevante asumiendo con responsabilidad su propio aprendizaje
0, en el futuro, la identificacion de salidas profesionales y yacimientos de empleo.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE (RD 1393/2007) // SIN CONTENIDO (RD
822/2021)

1. Introduccién alainvestigacion cientifica: Busquedas de bibliografiay presentacion de trabajos
cientificos.

2. Herramientas basi cas informéticas. acceso a centros de calculo, herramientas de visualizacion,
herramientas de representacion graficay herramientas de programacion.

3. Toma de contacto con programas de calculo dirigidos al estudio del estado fundamental y estados
excitados.

4. Afianzar los conceptos de funcién de onda multiconfiguracional y correlacion estética vs. correlacion
dinamica.

5. Toma de contacto con programas de calculo dirigidos a estudio de dindmica.
6. Sistemas periddicos: Conceptos fisicos bésicos
7. Toma de contacto con programas de calculo dirigidos a estudio de sistemas periddicos.

8. Localizacion y andlisis de informacion relevante acerca de la funcion de onday otras propiedades
moleculares a partir de la salida de estos programas.

9. Familiarizacion con programas de visualizacion de resultados obtenidos con los programas de célculo
mencionados anteriormente.

DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Laboratorio

1. Herramientas basicas para el trabajo cientifico: programas para realizar graficos (xmgrace),
gestores de referencias (Mendeley, BibTeX), preparacion de documentos con LaTeX(texto,
ecuaciones, figuras, tablas y bibliografia).

2. Breve introduccién a la programacion en Python.

3. Programas habituales de célculo en Quimica Cuéntica: Gaussian, Mopac, y Molcas

4. Programas de simulacion dinamica: Venus

5. Programas de célculo de sistemas periodicos: VASP

6. Programas de visualizacion de resultados: GView, Molden
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VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial

Clases de teoria 40,00 100

Tutorias regladas 10,00 100

Elaboracién de trabajos individuales 30,00 0

Estudio y trabajo autbnomo 45,00 0
TOTAL| 125,00

METODOLOGIA DOCENTE

EVALUACION

Convocatoriaordinaria

L os conocimientos adquiridos por e estudiante seran evaluados alo largo de todo el curso, intentando
gue el estudiante avance de formaregular y constante en la asimilacion de los contenidos de la asignatura.

Lanotafinal delaasignatura se basara en la evaluacién de un proyecto de investigacion (que se
propondray dirigira durante las clases préacticas) englobando los conocimientos adquiridos alo largo de
laasignatura. También se evaluara la participacion en las clases précticas alo largo del curso. Dichos
trabaj os se puntuaran en base alos siguientes porcentajes.

- 60% Realizacion de un informe critico de las préacticas realizadas o de g ercicios relacionados con la
asignatura. De este porcentaje, €l 40% corresponde con larealizacion del informe criticoy € 20% con las
actividades aevaluar en el aula.

- 40% Discusion en tutorias y/o seminarios sobre |os gjercicios, trabajos o practicas realizadas en la
asignatura, que podra ser en forma de exposicion oral del informe realizado.

REFERENCIAS

Basicas
- . Consulta de documentacién actualizada en linea en lenguajes de programacion y aplicaciones:
Python: www.python.org

- B. Foreman y E. Frisch, Exploring chemistry with Electronic Structure Methods. 2nd Edition.
Gaussian, Inc. Pittsburgh, 1996.
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MOLCAS v. 7.8 Users manual, Lund University, 2012.

- Charles Kittel Introduction to solid state physics

Neil W. Ashcroft and N. David Mermin Solid state physics

- 1. Mopac manual: http://openmopac.net/manual/

L. Sun and W. Hase, Born-Oppenheimer Direct Dynamics Classical Trajectory Simulations.

Neil W. Ashcroft and N. David Mermin Solid state physics

- Gaussian manual www.gaussian.com

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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