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COMPETENCIES

2245 - M.ErasmMund en Quimica Teorica i Modelizacié Computacional

Que els estudiants sapiguen aplicar els coneixements adquirits i la seua capacitat de resoluci6 de
problemes en entorns nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris)
relacionats amb la seua area d?estudi.

Que els estudiants sapiguen comunicar les conclusions (i els coneixements i les raons Ultimes que
les sustenten) a publics especialitzats i no especialitzats d?una manera clara i sense ambiguitats.

Que els estudiants posseisquen les habilitats d?aprenentatge que els permeten continuar estudiant
d?una forma que haura de ser en gran manera autodirigida 0 autonoma.

Posseir i comprendre coneixements que aportin una base o oportunitat de ser originals en el
desenvolupament i/ o aplicacié d'idees, sovint en un context de recerca.

L'estudiant demostra el seu coneixement i comprensié dels fets aplicant conceptes, principis i teories
relacionades amb la Quimica Teorica i Modelitzaci6 Computacional.

Ampliar i/o adquirir coneixement dels metodes basics de la Quimica Quantica i avaluar criticament la
seua aplicabilitat.

L'estudiant esta familiaritzat amb les técniques computacionals que, basades en la mecanica i
dinamica molecular, sén la base del disseny de molécules d'interés en camps com ara farmacologia,
petroquimica, etc.

Conéixer l'existéncia de técniques computacionals avancades com ara: canalitzacié d'instruccions i
dades, processadors superescalar i multiescalares, operacions en cadena, plataformes en paral-lel,
etc.

Els estudiants s6n capacos de resoldre problemes i prendre decisions de qualsevol indole davall el
compromis amb la defensa i practica de les politiques d'igualtat.

Els estudiants sén capacos de treballar en equip tant a nivell multidisciplinari com amb els seus
propis parixes respectant el principi d'igualtat d'home i dones.

El/la estudiant és organitzat en el treball demostrant que sap gestionar el temps i els recursos de qué
disposa.

El/la estudiant té capacitat de generar noves idees a partir de les seues propies decisions.

RESULTATS DE L'APRENENTATGE

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS
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VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial

Practiques en aula informatica 20,00 100

Classes de teoria 20,00 100

Tutories reglades 5,00 100
TOTAL 45,00

METODOLOGIA DOCENT

AVALUACIO

REFERENCIES

Basiques

- A Computational Chemistry of Solid State Materials. Ronald Holffmann. Wiley-VCH.

Electronic structure. Basic Theory and Practical Methods. Richard M. Martin.

Fundamentals of Condensed Matter Physics. Marvin L. Cohen and Steven G. Louie.
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