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Modelizacié Computacional

RESUM

CONEIXEMENTS PREVIS

Relaci6é amb altres assignatures de la mateixa titulacié
No heu especificat les restriccions de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.

Altres tipus de requisits

COMPETENCIES

2245 - M.ErasmMund en Quimica Teorica i Modelizacié Computacional

- Que els estudiants sapiguen aplicar els coneixements adquirits i la seua capacitat de resolucié de
problemes en entorns nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris)
relacionats amb la seua area d?estudi.
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- Que els estudiants siguen capacos d?integrar coneixements i afrontar la complexitat de formular
judicis a partir d?una informacié que, sent incompleta o limitada, incloga reflexions sobre les
responsabilitats socials i étiques vinculades a |?aplicacié dels seus coneixements i judicis.

- 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 o autdnoma.

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

- Els estudiants han de ser capacos de fomentar, en contextos académics i professionals, I'avanc¢
tecnologic i cientific dins d'una societat basada en el coneixement i en el respecte a: a) els drets
fonamentals i d'igualtat d'oportunitats entre homens i dones, b) els principis d'igualtat d'oportunitats i
accessibilitat universal de les persones amb discapacitat i c) els valors propis d'una cultura de pau i
de valors democratics.

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

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

- Adquirir una visié global de les distintes aplicacions de la Quimica Teorica i modelitzacié en camps
de la Quimica, Biogquimica, Ciencies de Materials, Astrofisica i Catalisi.

- Ser capac de realitzar una contribucio a través d'una investigacio original que amplie les fronteres del
coneixement en simulacié Quimica, desenrotllant un corpus substancial, que meresca, almenys en
part, la publicacio referenciada a nivell nacional.

- L'estudiant esta familiaritzat amb els postulats fonamentals de la Mecanica Quantica necessaris per a
un bon enteniment dels métodes més comuns utilitzats en quimica quantica.

- Els estudiants manegen les técniques més usuals de programacié en fisica i en quimica i esta
familiaritzat amb les ferramentes de calcul essencials en estes arees.

- L'estudiant és capag¢ de desenrotllar programes eficients en Fortran a fi d'utilitzar les dites
ferramentes en el seu treball quotidia.

- L'estudiant entén els principis basics de les metodologies "ab initio" i Teoria dels Funcionals de la
Densitat.

- L'estudiant coneix teories i métodes de calcul associats a processos cinétics i avalua criticament la
seua aplicabilitat al calcul de constants de velocitat.

- L'estudiant esta familiaritzat amb les tecniques 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 i avaluar criticament l'aplicabilitat dels métodes avancats de la Quimica Quantica als
sistemes cuasidegenerados, com ara, sistemes amb metalls de transicié o estats excitats (la seua
espectroscopia i reactivitat) .
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- Conéixer les teories i els métodes de calcul per a l'estudi de solids i superficies; avaluaci6 critica de
la seua aplicabilitat a problemes de catalisi, magnetisme, conductivitat, etc.

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

- Els estudiants son 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.

- Els estudiants desenvolupen un pensament i raonament critic i saben comunicar-los de manera
igualitaria i no sexista tant en forma oral com escrita, en la seua llengua propia i en una llengua
estrangera.

- El/la estudiant és capac¢ d'adaptar-se a diferents entorns culturals demostrant que respon al canvi
amb flexibilitat.

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

- El/lla estudiant posseix capacitat d'analisi i sintesi de tal forma que puga comprendre, interpretar i
avaluar la informaci6 rellevant assumint amb responsabilitat el seu propi aprenentatge o, en el futur,
la identificaci6é d'eixides professionals i jaciments d'ocupacio.

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

- Maneja les principals fonts d'informacié cientifica relacionades amb la Quimica Teorica i Modelitzaci6
Computacional, sent capa¢ de buscar informacio rellevant en quimica en pagines web de dades
estructurals, de dades experimentals quimic fisic, en les bases de dades de calculs moleculars, en
bases de dades bibliografiques i en la lectura critica de treballs cientifics.

- Comprén els fonaments teorics i practics de tecniqgues computacionals amb que pot analitzar
I'estructura electronica, morfologica i estructural d'un compost i interpreta adequadament els
resultats.

- Sap calcular funcions de particid i aplica estadistica quantiques i classica als sistemes ideals d'interés
en Quimica.

- El/la estudiant posseix la base matematica necessaria per al correcte tractament de la simetria en
atoms, molécules i solids, amb émfasi en les possibles aplicacions.

- El/la estudiant és capac de discernir entre els diferents métodes existents i com seleccionar el més
adequat per a cada problema.

- Els estudiants comprenen i manegen les ferramentes matematiques requerides per al
desenvolupament de la Quimica Tedrica en els seus aspectes fonamentals i les seues aplicacions.
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RESULTATS DE L'APRENENTATGE

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial

Treball final de grau/master 100

Realitzacié del Treball Fi de Master 450,00 0

Seguiment i tutoritzacié del Treball Fi de Master 295,00 0

Presentacio i defensa del Treball Fi de Master 5,00 0
TOTAL| 750,00

METODOLOGIA DOCENT

AVALUACIO

REFERENCIES

Basiques
- Lectures suggested by tutor.
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