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RESUMEN

El objetivo principal de este curso es cubrir los métodos modernos de la teoria de la estructura electronica
"ab initio”, parainvestigar las propiedades de |a materia condensada en estado de tierra, perturbador y
excitado. Esto se logrard mediante clases y gercicios (TD), incluidos los numéricos. Empezaremos con la
teoria de Fermi del electron-gas, para desarrollar los fundamentos de la Teoria Funcional de la Densidad
(DFT), e marco principa y punto de partida de |os méodos modernos de estructura el ectronica.
Evaluaremos su extensién, sus principal es aproximaciones, su desarrollo operativo y sus principales
aplicaciones en la determinacién de las propiedades estructurales, electronicas y magnéticas de la materia
en el estado terrestre.

El curso sera organizado por la Universidad Sorbona.
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CONOCIMIENTOS PREVIOS

Relacién 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

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

822/2021)

2245 - Master Universitario Erasmus Mundus en Quimica Tedrica y Modelizac. Comput.

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 autdnomo

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.

Los estudiantes manejan las técnicas mas usuales de programacion en fisica y en quimica y esta
familiarizado con las herramientas de céalculo esenciales en estas areas.

El estudiante esta familiarizado con las técnicas computacionales que, basadas en la mecéanica y
dinamica molecular, son la base del disefio de moléculas de interés en campos tales como
farmacologia, petroquimica, etc.

Conocer la existencia de técnicas computacionales avanzadas tales como: canalizacion de
instrucciones y datos, procesadores superescalar y multiescalares, operaciones en cadena,
plataformas en paralelo, etc.

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.

Los estudiantes son capaces de trabajar en equipo tanto a nivel multidisciplinar como con sus
propios pares respetando el principio de igualdad de hombre y mujeres.

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

RESULTADOS DE APRENDIZAJE (RD 1393/2007) // SIN CONTENIDO (RD
822/2021)
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DESCRIPCION DE CONTENIDOS
1

1. Introduccién a la computacion Meso-Bio-Nano (MBN).

2. Enfoque tedrico para simulaciones multiescala por ordenador.
3. Modelizacion computacional de sistemas MBN.

4. Sistemas biomoleculares.

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial

Practicas en aula informatica 20,00 100

Clases de teoria 20,00 100

Tutorias regladas 5,00 100
TOTAL 45,00

METODOLOGIA DOCENTE

EVALUACION

Convocatoriaordinaria

Lanotafinal delaasignatura se basara en: 20% examen final de la asignaturay un 80% correspondiente a
la entrega de un informe de g ercicios propuestos por € profesor.

Convocatoria extraordinaria

Laevaluacion se basara en la entrega de un informe con |0s € ercicios propuestos.
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