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Titulacién: 616 - Master en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional (2013)
651 - Méaster Erasmus Mundus en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional
666 - Programa de Doctorado en Quimica Te6rica y Modelizacion Computacional
748 - Master Erasmus Mundus en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional
751 - Master en Quimica Teérica y Modelizacion Computacional Europeo

762 - Master en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional (2021)

Centro: 104 - Facultad de Ciencias

Curso Académico: 2024/25

1. Detalles de la asignatura

1.1. Materia
Métodos de la Quimica Teodrica .
1.2. Caracter

616 - Obligatoria
762 - Obligatoria
666 - Complementos de Formacion
651 - Obligatoria
748 - Obligatoria
751 - Obligatoria

1.3. Nivel

616 - Master (MECES 3)
666 - Doctorado (MECES 4)
762 - Master (MECES 3)
651 - Master (MECES 3)
748 - Master (MECES 3)
751 - Master (MECES 3)

1.4. Curso

751 - Master en Quimica Tebrica y Modelizacion Computacional Europeo: 1

666 - Programa de Doctorado en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional: 99
651 - Master Erasmus Mundus en Quimica Te6rica y Modelizacion Computacional: 1
748 - Méaster Erasmus Mundus en Quimica Teo6rica y Modelizacion Computacional: 1
762 - Master en Quimica Teorica y Modelizacion Computacional (2021): 1

616 - Méaster en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional (2013): 1

1.5. Semestre

616-Anual o Primer semestre
666-Anual o Primer semestre
762-Anual o Primer semestre
651-Anual o Primer semestre
748-Anual o Primer semestre
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621-Anual
751-Anual o Primer semestre

1.6. Numero de créditos ECTS

5.0

1.7. ldioma

English

1.8. Requisitos previos

No hay.

1.9. Recomendaciones

No hay.

1.10. Requisitos minimos de asistencia
La asistencia a las clases es obligatoria.
1.11. Coordinador/a de la asignhatura

Angelo Giussani - Universidad de Valencia.
https://autoservicio.uam.es/paginas-blancas/

1.12. Competencias y resultados del aprendizaje

1.12.1. Competencias / Resultados del proceso de formacién y aprendizaje

BASICAS Y GENERALES:

CB6 - 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.

CB7 - Que los 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.

CB8 - Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de formular juicios a partir de
una informacién que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas
a la aplicaciéon de sus conocimientos y juicios.

CB9 - Que los 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 ambigiiedades.

CB10 - Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que
habra de ser en gran medida autodirigido o auténomo.

CGO01 - Los estudiantes son 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.

CGO02 - Los estudiantes son capaces de resolver problemas y tomar decisiones de cualquier indole bajo el compromiso con la
defensa y préactica de las politicas de igualdad.

TRANSVERSALES:

CTO1 - El/la estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales demostrando que responde al cambio con
flexibilidad.

ESPECIFICAS:

CEO1 - Los estudiantes demuestran su conocimiento y comprension de los hechos aplicando conceptos, principios y teorias
relacionadas con la Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional.

CEO04 - Comprende los fundamentos tetricos y practicos de técnicas computacionales con las que puede analizar la estructura
electronica, morfoldgica y estructural de un compuesto e interpreta adecuadamente los resultados.

CE15 - Entiende los principios basicos de las metodologias "ab initio" y Teoria de los Funcionales de la Densidad.

CE16 - El/la estudiante es capaz de discernir entre los diferentes métodos existentes y como seleccionar el mas adecuado para
cada problema.

1.12.2. Resultados de aprendizaje

Después de cursar la asignatura los alumnos deberan estar en capacidad de:

« Comprender los fundamentos teéricos y practicos de técnicas computacionales con las que puede analizar la
estructura electrénica, morfoldgica y estructural de un compuesto e interpretar adecuadamente los resultados.
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» Entender los principios béasicos de las metodologias "ab initio" y Teoria de los Funcionales de la Densidad.

« Discernir entre los diferentes métodos existentes y como seleccionar el mas adecuado para cada problema.

« Demostrar su conocimiento y comprension de los hechos aplicando conceptos, principios y teorias relacionadas con
la Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional.

1.12.3. Objetivos de la asignatura

1.13. Contenidos del programa

1. Métodos Ab initio:

¢ Método de Hartree-Fock: RHF y UHF.
* Funciones de base.

¢ Vision general de métodos variacionales basados en funcién de onda: interaccién de. configuraciones y métodos
multiconfiguracionales.

» Teoria de perturbaciones Moller-Plesset.
 Introduccion a los métodos Coupled Cluster.

2. Teoria del Funcional de la Densidad:

e Conceptos preliminares. Teoremas de Hohenberg-Kohn.
* Método de Kohn-Sham.
« Aproximaciones al potencial de intercambio-correlacion (DFAS).

En la parte de Métodos de la Quimica Cuéantica se cubre la formulacién de los principales métodos "ab initio". En el apartado
correspondiente a la Teoria del Funcional de la Densidad se pretende que el alumno entienda los principios basicos de la
teoriay comprenda como se desarrollan los principales tipos de funcionales de intercambio-correlacion y sus caracteristicas. El
alumno debe ser capaz de discernir entre los diferentes métodos existentes como seleccionar el mas adecuado para cada
problema.

1.14. Referencias de consulta

* Helgaker, T., Jargensen, P., Olsen, J.; Molecular Electronic-Structure Theory. John Wiley & Sons Ltd, 2000

e Szabo, A., Ostlund, N. S.; Modern Quantum Chemistry. Introduction to Advanced Electronic Structure Theory.
McGraw-Hill, 1989

* Roos, B. Editor; Lecture notes in quantum chemistry: European summer school in quantum chemistry. Springer-Verlag
1994. Chapters on CC, Cl, MCSCEF, calibration

¢ Linear-Scaling Techniques in Computational Chemistry and Physics. Zalesny, R.; Papadopoulos, M.G.; Mezey, P.G;
Leszczynski, J. (Eds.). Springer (Berlin) 2011

« A Chemist's Guide to Density Functional Theory. W. Koch and M.C. Holthausen, Wiley-VCH, 2001

« Density-Functional Theory of Atoms and Molecules. R.G. Parr and W. Yang, Oxford University Press, New York, 1989

< Electronic Structure. R.M. Martin, Cambridge University Press, Cambridge, 2004

2. Metodologias docentes y tiempo de trabajo del estudiante

2.1. Presencialidad

#horas
Porcentaje de actividades presenciales (minimo 33% del

total) 35
Porcentaje de actividades no presenciales 90

2.2. Relacion de actividades formativas

Actividades presenciales N° horas
Clases tedricas en aula 20
Seminarios 15
Clases practicas en aula
Practicas clinicas
Practicas con medios informaticos
Practicas de campo
Practicas de laboratorio
Practicas externas y/o practicum
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Trabajos académicamente dirigidos
Tutorias

Actividades de evaluacion

Otras

Leccién Magistral: El profesor expondra los contenidos del curso en sesiones presenciales, 0, por video conferencia de dos
horas basandose en los materiales docentes publicados en la plataforma Moodle.

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 puntuales que los estudiantes
puedan plantear.

Seminarios online. Con posterioridad a las clases expositivas, se realizaran seminarios online para discutir los resultados
obtenidos en los trabajos propuestos, las dudas sobre las metodologias empleadas, y supervisar la preparacion de los informes
elaborados por los estudiantes.

3. Sistemas de evaluacién y porcentaje en la calificacién final

3.1. Convocatoria ordinaria

Los conocimientos adquiridos por el estudiante seran evaluados a lo largo de todo el curso, intentando que el estudiante
avance de forma regular y constante en la asimilacion de los contenidos de la asignatura.

La nota final de la asignatura se basara en los ejercicios, trabajos y discusion de los mismos que se ira realizando durante el
curso. Dichos trabajos se puntuaran en base a los siguientes porcentajes:

- 70 % Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura,

- 30 % la discusién que sobre la misma se realice con el profesor en tutorias y seminarios.

3.1.1. Relacién actividades de evaluacion

Actividad de evaluacion %
Realizacion de un informe critico de las practicas
realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura 60

(podran ser examenes a lo largo del curso sobre los
contenidos que se han impartido).

Discusion en tutorias y/o seminarios sobre los ejercicios, trabajos, o practicas 40
realizadas en la asignatura.

3.2. Convocatoria extraordinaria

Se realizara un examen final Unico que sera de caracter tedrico y que abarcard los contenidos de toda la asignatura. La
puntuacién en la convocatoria extraordinaria se realizara en base a los siguientes porcentajes:

- 70% el examen final,

- 30 % Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura.

3.2.1. Relacién actividades de evaluacion

Actividad de evaluacion %
Examen final (maximo 70% de la calificacion final o el 70
porcentaje que figure en la memoria)
Evaluacion continua 30

4. Cronograma orientativo

Por favor, comprobar el horario oficial publicado en la pagina web del Master.
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http://www.uam.es/moodle).

