Vicerrectorado de Docencia - Universidad de Salamanca

MODELO NORMALIZADO de ficha de planificacién de las asignaturas en los planes de estudio de Grado y Méster

CURSO DE LENGUA EUROPEA (INGLES)

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo 303140 Plan ECTS 5.0
Caracter Obligatoria Curso 1 Periodicidad
Area Filologia Inglesa

Departamento | Filologia Inglesa

Plataforma Plataforma:

Virtual

URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Elvira Pérez Iglesias Grupo / s
Departamento Filologia Inglesa

Area Filologia Inglesa

Centro

Despacho

Horario de tutorias A decidir en funcion de horarios

URL Web

E-mail Teléfono

2.- Sentido de la materia en el plan de estudios

Blogue formativo al que pertenece la materia
Mdédulo 1: Fundamentos

Papel de la asignatura dentro del Blogue formativo y del Plan de Estudios.

Perfil profesional.
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3.- Recomendaciones previas

4.- Objetivos de la asignatura

Completar o adquirir la capacidad de oral y escrita necesaria para leer textos cientificos en
inglés y seguir clases explicadas por no nativos.

Se busca que esta asignatura garantice un nivel minimo de conocimiento de una lengua
extranjera (inglés), que permita a los estudiantes seguir el Master con normalidad.

5.- Contenidos

Algoritmos y Programacion.

Programacion FORTRAN.

Célculo matricial.

Célculo Integral.

Busqueda de ceros y optimizacion de funciones.
Analisis multivariante.

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

® El estudiante tiene capacidad de generar nuevas ideas.
® El estudiante debe ser capaz de desenvolverse oralmente, en una lengua extranjera, en diferentes contextos de la vida
co- tidiana.

* El estudiante debe ser capaz de mantener una conversacidn en una lengua extranjera, normalmente inglés, y se
expresa_correctamente tanto en forma oral como escrita.

Basicas/Generales.

- 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
Transversales.

- Elestudiante es capaz de trabajar en equipo tanto a nivel multidisciplinar como con sus propios pares.

- El estudiante es organizado en el trabajo y sabe gestionar el tiempo.
- Conocimiento de una lengua extranjera.
- El estudiante posee razonamiento critico.

7.- Metodologias docentes

Lecciéon Magistral: El profesor expondra los contenidos del curso en sesiones
presenciales de dos horas basandose en los materiales docentes publicados en
la plataforma Moodle.
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Practicas en el aula: Formulacién, analisis, resolucién y debate de un
problema o ejercicio, relacionado con la tematica de la asignatura.

Tutorias. El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos
sobre cuestiones puntuales que los estudiantes puedan plantear.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes
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; . abay TOTALES
presenciales. | presenciales. auténomo
Sesiones magistrales 18 27 45
- En aula 18 12 30
- En el
laboratorio
Practicas - En aula de
informatica
- De campo
- De
visualizacion (visu)
Seminarios
Exposiciones y debates 7 11 18
Tutorias 4 6 10
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 3 5 8
TOTAL 50 61 111

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

Otras referencias bibliograficas, electrénicas o cualquier otro tipo de recurso.

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E02 10%

E03 20%

E07 60%

E11l 10%

Convocatoria extraordinaria
E02 10%

E03 20%

E07 60%

E11l 10%

Instrumentos de evaluacion

EO01. Asistencia y participacion en las clases

magistrales. E02. Realizacion de controles (tests) a lo

largo del curso.

E03. Realizacién de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la
asignatura. E04. Discusidn en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la
asignatura.
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E05. Evaluacion continua del alumno mediante preguntas y cuestiones orales durante el desarrollo de las

practicas E06. Realizacion y defensa de un informe sobre los casos practicos planteados por el profesor en

clase.

EQ7. Realizacion de un examen escrito al final del curso

E08. Realizacion de un examen de caracter practico al final del curso.

E10. Realizacion y defensa publica y oral ante un tribunal evaluador del informe escrito sobre el trabajo de investigacion
original realizado por el estudiante.

E11. Examen parcial.

Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.
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FUNDAMENTOS MATEMATICOS DE LA MECANICA CUANTICA

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo 303141 Plan ECTS 5.0
Caracter Obligatoria Curso 1 Periodicidad
Area Quimica Fisica

Departamento | Quimica Fisica

Plataforma

Plataforma:

Moodle

Virtual

URL de Acceso: http://www.uam.es/moodle

Datos del profesorado

Profesor Coordinador M? Dolores Gonzalez Sanchez Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3501

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail Igonsan@usal.es Teléfono | 923294485
Profesor Manuel Alcami Pertejo Grupo /s
Departamento Departamento de Quimica

Area

Centro Universidad Auténoma de Madrid

Despacho Médulo 13-604

Horario de tutorias Contactar por email

URL Web http://www.um.es/web/quimica-fisica/

E-mail manuel.alcami@uam.es | Teléfono | 91 497 3857.
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Profesor Juan Carlos Paniagua Valle Grupo /s
Departamento Departamento de Quimica Fisica

Area

Centro Universidad de Barcelona

Despacho 415

Horario de tutorias Contactar por email

URL Web http://www.ub.edu/dept-qf/grups/juanca/juanca.html
E-mail jpaniagua@ub.edu Teléfono | 93 4020474

2.- Sentido de la materia en el plan de estudios

Blogue formativo al que pertenece la materia
Mdédulo 1: Fundamentos

Papel de la asignatura dentro del Blogue formativo y del Plan de Estudios.

Perfil profesional.

3.- Recomendaciones previas

4.- Objetivos de la asignatura

Comprension y manejo de las herramientas matematicas requeridas para el
desarrollo de la Mecdanica Cuéantica en sus aspectos fundamentales y sus
aplicaciones.

5.- Contenidos

Primera Parte
1- Introduccién. Solucién de la ecuacion de Schrodinger para casos sencillos
2- Algebra basica
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3- Espacios funcionales.

4- Métodos aproximados en Quimica Cuantica: Principio Variacional y Teoria de
Perturbaciones independiente del tiempo

5- Particulas independientes e idénticas

6- Momento Angular, spin.

7- Teoremas principales de la Mecanica Cuantica

8- Composicion de momentos angulares.

Segunda Parte
9- Postulados de la mecénica cuantica.
10- Segunda cuantizacion
11. Estados puros y estados mezcla
12. Observables compatibles e incompatibles
13. Medida de observables discretos y continuos
14. Operadores de densidad
15. Medidas en estados mezcla
16. Imégenes de evolucion temporal
17. Teoria de perturbaciones dependientes del tiempo
18. Sistemas compuestos. Correlacion y entrelazamiento
19. Representaciones discretas. Cambios de base
20. Representaciones de posiciones y de momentos
21. Operadores y matrices de densidad reducidos. Espinorbitales naturales

6.- Competencias a adquirir
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Especificas.
El estudiante demuestra su conocimiento y comprension de los hechos
aplicando conceptos, principios y teorias relacionadas con la Quimica
Teorica y Modelizacion Computacional.

Comprender los fundamentos tedricos y practicos de técnicas con las
que puede analizar la estructura electronica, morfo- logica y
estructural de un compuesto.

El estudiante esta familiarizado con los postulados fundamentales de la
Mecanica Cuantica necesarios para un buen en- tendimiento de los
métodos mas comunes utilizados en quimica cuantica.

El estudiante comprende y maneja las herramientas matematicas requeridas para el desarrollo de la Quimica
Tedrica en sus aspectos fundamentales y sus aplicaciones.

Basicas/Generales.

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

Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucion de problemas en
entornos nuevos 0 poco conocidos dentro de contextos mas amplios (0 multidisciplinares) relacionados con su area
de estudio

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 vincu- ladas a la aplicacién de sus conocimientos y juicios

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 ambigliedades

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

Los estudiantes deben ser capaces de fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance tecnoldgico y
cientifico dentro de una sociedad basada en el conocimiento y en el respeto a: a) los derechos fundamentales y de
igualdad de opor- tunidades 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.

Transversales.

El estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.

El estudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.

El estudiante es capaz de trabajar en equipo tanto a nivel multidisciplinar como con sus propios pares.

El estudiante es organizado en el trabajo y sabe gestionar el tiempo.

Leccion Magistral: El profesor expondra los contenidos del curso en sesiones
presenciales 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 discusioén y wiki, correo
electrénico

Tutorias. El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos
sobre cuestiones puntuales que los estudiantes puedan plantear.
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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.
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8.- Prevision de distribuciéon de las metodologias docentes
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Hor:s dirigidas por ZI profesor I-It?arizsa_ie HORAS
oras oras no abal TOTALES
presenciales. presenciales. auténomo
Sesiones magistrales 37 56 93
En aula
- En el
laboratorio
Practicas - En aula de
informatica
De campo
De
visualizacion (visu)
Seminarios 13 19 32
Exposiciones y debates
Tutorias
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes
TOTAL 50 75 125

Libros de consulta para el alumno

a) Nivel basico

Quantum Chemistry (6th edition 2008)
Ira N Levine
Prentice Hall

Student Solutions Manual for Quantum Chemistry
Ira N Levine

Molecular Quantum Mechanics (5th Edition 2010)
Peter W. Atkins , Ronald S. Friedman
Oxford University Press

Quantum Chemistry (2nd edition 2008)
Donald A. McQuarrie
University Science Books

Helen O. Leung , Mark Marshall
b) Nivel Recomendado
Quantum Mechanics, Volume 1 and 2

Claude Cohen-Tannoudji , Bernard Diu , Frank Laloe
Wiley-Interscience (2005)

Quantum Mechanics (2nd Edition, 2000)

Problems and Solutions for Mcquarrie's Quantum Chemistry
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B.H. Bransden, C.J. Joachain
Benjamin Cummings

Problems and Solutions in Quantum Chemistry and Physics
Charles S. Johnson Jr. , Lee G. Pedersen
Dover Publications (1987)

Modern Quantum Chemistry: Introduction to Advanced Electronic Structure Theory
Attila Szabo , Neil S. Ostlund
Dover Publications (1996)

¢) Nivel avanzado

Quantum Mechanics Non-Relativistic Theory, Third Edition: Volume 3
L. D. Landau , L. M. Lifshitz

Quantum Mechanics (2 Volumes in 1)
Albert Messiah

Quantum Mechanics (2 volumes)
Alberto Galindo, Pedro Pascual
Springer (1991)

Otras referencias bibliograficas, electrénicas o cualquier otro tipo de recurso.

Consideraciones Generales

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

- 60% ejercicios, trabajos y discusion de los mismos que se ira realizando
durante el curso.

- 40% examen.

Convocatoria extraordinaria

Se realizara un examen final Unico que sera de caracter tedrico y que
abarcara los contenidos de toda la asignatura. Ademas el estudiante tendra
que presentar los trabajos que no haya realizado durante el curso o que haya
realizado de forma incorrecta La puntuacion en la convocatoria extraordinaria
se realizara en base a los siguientes porcentajes:

- 60% ejercicios, trabajos y discusion de los mismos.

- 40% examen
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Criterios de evaluacion

Instrumentos de evaluacion

Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.
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MECANICA ESTADISTICA Y APLICACIONES EN SIMULACION

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo 303142 Plan ECTS 5.0
Caracter Obligatoria Curso 1 Periodicidad
Area Quimica Fisica

Departamento | Quimica Fisica

Plataforma Plataforma: Moodle

Virtual

URL de Acceso: http://moodle.usal.es

Datos del profesorado

Profesor Coordinador M? Dolores Gonzalez Sanchez Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3501

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail Igonsan@usal.es Teléfono | 923294485
Profesor Miguel Angel Aguilar Espinosa Grupo /s
Departamento Departamento de Ingenieria Quimica y Quimica Fisica
Area

Centro Universidad de Extremadura

Despacho

Horario de tutorias 10:00-14:00

URL Web

E-mail maguilar@unex.es Teléfono | 924289300 Ext:86126
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Profesor Saulo Vazquez Grupo / s

Departamento Departamento de Quimica

Area

Centro Universidad de Santiago de Compostela

Despacho

Horario de tutorias Contactar por email

URL Web http://www.usc.es/ciqus/en/groups/chemical-dynamics-
simulations

E-mail saulo.vazquez@usc.es | Teléfono | 8818 15709

Profesor Néstor Aguirre Grupo /s

Departamento Departamento de Quimica

Area

Centro Universidad Auténoma de Madrid

Despacho

Horario de tutorias Contactar por email

URL Web http://campusys.qui.uam.es/?page_id=403

E-mail Nestor.aguirre@uam.es | Teléfono | 914972573

2.- Sentido de la materia en el plan de estudios

Blogue formativo al que pertenece la materia
Mdédulo 1: Fundamentos

Papel de la asignatura dentro del Blogue formativo y del Plan de Estudios.

Perfil profesional.

3.- Recomendaciones previas
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4.- Objetivos de la asignatura

El curso esta organizado en dos partes bien diferenciadas. La primera parte
se dedica al estudio de los fundamentos de la Mecéanica Estadistica y la
segunda parte se centra en las aplicaciones en simulacidn.

En la parte correspondiente a la Mecdanica Estadistica se busca que los
alumnos comprendan la base de la Mecdnica Estadistica formulada a partir
de las colectividades. El alumno debe entender las caracteristicas de los
colectivos mas importantes (microcanonico, canénico y grancanonico), y
saber elegir el mas conveniente segun sea el sistema quimico que se desee
estudiar. También debe entender las diferencias entre las estadisticas
cuanticas de Fermi-Dirac y de Bose-Einstein, asi como las situaciones en las
que estas conducen al limite cldsico. EI alumno debe saber calcular
funciones de particion y aplicar las estadisticas cuanticas y la clasica a los
sistemas ideales de interés en Quimica.

Como aplicaciones los alumnos calcularan, haciendo uso de la informacién
obtenida de programas de Quimica cuantica, las correcciones entalpicas y
entropicas a diferencias de energias libres en distintas situaciones de
interés quimico. Ademas, analizaran la estructura y propiedades
termodindmicas de liquidos empleando métodos de simulacion.

5.- Contenidos

1- Mecénica Estadistica
- Colectivos y postulados de la mecanica estadistica.
- Colectivos microcanonico, candnico y grancandnico.
- Estadisticas de Fermi-Dirac, Bose-Einstein y Boltzmann.
- Mecanica estadistica clésica.
- Aplicaciones a sistemas ideales: gases ideales, gas ideal de fotones, fonones,
electrones en metales.
-Sistemas de particulas que interactuan: gases reales diluidos, segundo
coeficiente del virial, ecuacion de van der Waals.

2- Aplicaciones
- Método Monte Carlo
- Calculo de propiedades termodindmicas y estructurales
- Aspectos practicos de la simulacion por ordenador

6.- Competencias a adquirir
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Especificas.

- El estudiante demuestra su conocimiento y comprension de los hechos
aplicando conceptos, principios y teorias relacionadas con la Quimica
Teodrica y Modelizaciéon Computacional.

- Comprender los fundamentos teodricos y practicos de técnicas con las
que puede analizar la estructura electrénica, morfo- logica y
estructural de un compuesto.

- El estudiante comprende la base de la Mecanica Estadistica formulada a partir de
las colectividades.

- El estudiante debe saber calcular funciones de particion y aplicar las
estadisticas cuanticas y la clasica a los sistemas ideales de interés en
Quimica.

Basicas/Generales.

- Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales en el desarrollo y/o
aplicacién de ideas, a menudo en un contexto de investigacion

- Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucidn de problemas en
entornos nuevos 0 poco conocidos dentro de contextos mas amplios (0 multidisciplinares) relacionados con su area
de estudio

- 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 vincu- ladas a la aplicacién de sus conocimientos y juicios

- 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

- 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.

- 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 opor- tunidades 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.

Transversales.

4 | El estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.

4 | El estudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.

Leccién Magistral: El profesor expondra los contenidos del curso en sesiones
presenciales 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 discusién y wiki, correo
electronico.

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

Tutorias. El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos
sobre cuestiones puntuales que los estudiantes puedan plantear.
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8.- Prevision de distribuciéon de las metodologias docentes
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; . abay TOTALES
presenciales. | presenciales. auténomo
Sesiones magistrales 25 40 65
- En aula
- En el
laboratorio
Practicas - En aula de
informatica
- De campo
- De
visualizacion (visu)
Seminarios 10 20 30
Exposiciones y debates
Tutorias
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos 30 30
Otras actividades (detallar)
Examenes
TOTAL 35 90 125

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

2002

McQuarrie, D. A., “Statistical Mechanics”, (Harper and Row, New York) 1976

Theoretical and Computational Chemistry: Foundations, Methods and Techniques. J. Andrés y
J. Bertran. Eds. Publ. Univ. Jaime I (Castellén) 2007

Chandler, D., "Introduction to Modern Statistical Mechanics", (Oxford University Press,
London, 1986)

Hill, T. L., “An Introduction to Statistical Thermodynamics” (Dover, New York) 1986

Toda, M., Kubo, R., Saito, N., "Statistical Physics I, (Spriger-Verlag, Heidelberg) 1992

Frenkel, D, Smit, B., “Understanding Molecular Simulation” (Academic Press, San Diego),

Otras referencias bibliograficas, electrénicas o cualquier otro tipo de recurso.

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

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.
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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:
— 100 % Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas
o de ejercicios relacionados con la asignatura,

Convocatoria extraordinaria

Se realizara un examen final Unico que sera de caracter tedrico y que
abarcara los contenidos de toda la asignatura. La puntuacion en la
convocatoria extraordinaria se realizara en base a los siguientes porcentajes:
— 70% el examen final,
— 30% la realizacion de un informe critico de las practicas realizadas
o de ejercicios relacionados con la asignatura

Criterios de evaluacion

Instrumentos de evaluacion

Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.
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METODOS DE QUIMICA TEORICA |

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo 303145 Plan ECTS 5.0
Caracter Obligatoria Curso 1 Periodicidad
Area Quimica Fisica

Departamento | Quimica Fisica

Plataforma Plataforma: Moodle

Virtual

URL de Acceso: http://moodle.usal.es

Datos del profesorado

Profesor Coordinador M? Dolores Gonzalez Sanchez Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3501

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail Igonsan@usal.es Teléfono | 923294485
Profesor Victor Rayon Grupo /s
Departamento Departamento de Quimica

Area

Centro Universidad de Valladolid

Despacho

Horario de tutorias 10:00-14:00

URL Web

E-mail vmrr@qgf.uva.es Teléfono | 983184017
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Profesor Manuel Yafiez Grupo /s
Departamento Departamento de Quimica

Area

Centro Universidad Auténoma de Madrid

Despacho Modulo 13- 607

Horario de tutorias Contactar por email

URL Web

E-mail Manuel.yanez@uam.es | Teléfono | 914974953

2.- Sentido de la materia en el plan de estudios

Blogue formativo al que pertenece la materia
Mdédulo 2: Métodos

Papel de la asignatura dentro del Blogue formativo y del Plan de Estudios.

Perfil profesional.

3.- Recomendaciones previas

4.- Objetivos de la asignatura

Después de cursar la asignatura los alumnos debera estar en capacidad de:
- Comprender los fundamentos tedéricos y practicos de técnicas
computacionales con las que puede analizar la estructura electronica,
morfoldgica y estructural de un compuesto e interpretar adecuadamente los
resultados.

- Entender los principios bésicos de las metodologias "ab initio" y Teoria de
los Funcionales de la Densidad.

- Discernir entre los diferentes métodos existentes y cdmo seleccionar el
mas adecuado para cada problema.

- Demostrar su conocimiento y comprension de los hechos aplicando
conceptos, principios y teorias relacionadas con la Quimica Teérica y
Modelizacion Computacional.
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5.- Contenidos

1. Métodos Ab initio:

- Método de Hartree-Fock: RHF y UHF

- Funciones de base, pseudopotenciales y potenciales efectivos.

- Vison general de métodos no perturbacionales basados en funcion de onda: Métodos de
interaccion de configuraciones, Métodos Coupled Cluster, Métodos
Multiconfiguracionales

- Teoria de perturbaciones Moller-Plesset

2. Teoria del Funcional de la Densidad:

- Conceptos preliminares. Teoremas de Hohenberg-Kohn.
- Método de Kohn-Sham.

- Aproximaciones al potencial de intercambio-correlacion
- DFT conceptual

En la parte de Métodos de la Quimica Cuantica se cubre los teoremas fundamentales en los que
se basan los métodos y la formulacion 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 bésicos de la teoria. 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.

6.- Competencias a adquirir
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Especificas.

- El estudiante demuestra su conocimiento y comprension de los hechos
aplicando conceptos, principios y teorias relacionadas con la Quimica Tedrica
y Modelizacion Computacional.

- Comprender los fundamentos tedricos y practicos de técnicas con las que puede
analizar la estructura electrénica, morfoldgica y estructural de un compuesto.

- El estudiante esta familiarizado con los postulados fundamentales de la Mecanica Cuantica necesarios para un buen
entendimiento de los métodos mas comunes utilizados en quimica cuantica.

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

Basicas/Generales.

- Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales en el desarrollo y/o
aplicacién de ideas, a menudo en un contexto de investigacion

- Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucidn de problemas en
entornos nuevos 0 poco conocidos dentro de contextos mas amplios (0 multidisciplinares) relacionados con su area
de estudio

- 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 vincu- ladas a la aplicacién de sus conocimientos y juicios

- 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

- 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.

- Los estudiantes deben ser capaces de fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance tecnoldgico y
cientifico dentro de una sociedad basada en el conocimiento y en el respeto a: a) los derechos fundamentales y de
igualdad de opor- tunidades 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.

Transversales.

El estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.

El estudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.

Leccion Magistral: El profesor expondra los contenidos del curso en sesiones
presenciales 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.

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.
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Tutorias. El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos
sobre cuestiones puntuales que los estudiantes puedan plantear.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes
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; . abay TOTALES
presenciales. | presenciales. auténomo
Sesiones magistrales 20 40 65
- En aula
- En el
laboratorio
Practicas - En aula de
informatica
- De campo
- De
visualizacion (visu)
Seminarios 15 20 30
Exposiciones y debates
Tutorias
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos 30 30
Otras actividades (detallar)
Examenes
TOTAL 35 90 125

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

Electronic Structure Theory. McGraw-Hill, 1989

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

Szabo, A., Ostlund, N. S.; Modern Quantum Chemistry. Introduction to Advanced

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

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

Otras referencias bibliograficas, electrénicas o cualquier otro tipo de recurso.

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

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

asimilacién 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
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base a los siguientes porcentajes:
o 70 % Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de

ejercicios relacionados con la asignatura,
o 30 % la discusién que sobre la misma se realice con el profesor en

tutorias y seminarios.
Convocatoria extraordinaria

Se realizara un examen final Unico que sera de caracter tedrico y que abarcara los
contenidos de toda la asignatura. La puntuacion en la convocatoria extraordinaria se
realizara en base a los siguientes porcentajes:
o 70% el examen final,
o 30 % Realizacién de un informe critico de las practicas realizadas o de
ejercicios relacionados con la asignatura.

Criterios de evaluacion

Instrumentos de evaluacion

Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.
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METODOS DE QUIMICA TEORICA Il

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo 303146 Plan ECTS 5.0
Caracter Obligatoria Curso 1 Periodicidad
Area Quimica Fisica

Departamento | Quimica Fisica

Plataforma

Plataforma:

Moodle

Virtual

URL de Acceso: http://moodle.usal.es

Datos del profesorado

Profesor Coordinador M? Dolores Gonzalez Sanchez Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3501

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail Igonsan@usal.es Teléfono | 923294485
Profesor IAaki Tuiodn Grupo / s
Departamento Departamento de Quimica Fisica

Area

Centro Universidad de Valencia

Despacho

Horario de tutorias Contactar por email

URL Web http://www.uv.es/tunon/

E-mail Ignacio.tunon@uv.es Teléfono | 963544332
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Profesor Vicent Moliner Grupo /s
Departamento Departamento de Quimica Fisica y Analitica

Area

Centro Universitat Jaume |

Despacho

Horario de tutorias Contactar por email

URL Web http://www.biocomp.uji.es

E-mail moliner@uiji.es Teléfono | 964728084

2.- Sentido de la materia en el plan de estudios

Blogue formativo al que pertenece la materia
Mdédulo 2: Métodos

Papel de la asignatura dentro del Blogue formativo y del Plan de Estudios.

Perfil profesional.

3.- Recomendaciones previas

4.- Objetivos de la asignatura

Esta es la segunda asignatura del Master dedicada a métodos de la Quimica Teorica y
Computacional. En este caso el acento se pone en los métodos para el estudio de
sistemas moleculares de gran tamafio y con un gran nimero de conformaciones
accesibles. Por ello la asignatura se centra en tres grandes objetivos:
- Calculo de la energia para sistemas de gran tamafio: Campos de fuerza,
métodos de continuo y métodos QM/MM
- Exploracion del espacio configuracional: Métodos de dinamica molecular
clasica y cuantica
- Obtenciodn de propiedades dinamicas a través de simulaciones de de dinamica
molecular
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Mas especificamente, se plantean una serie de objetivos particulares en forma de
preguntas:
e ;Como podemos describir sistemas moleculares muy grandes, tales como
proteinas o acidos nucleicos?
e ;Como describir sistemas moleculares muy grandes cuando se necesita una
descripcion cuantica de parte de €1?
e ;Como describir interacciones intermoleculares en sistemas grandes?
e /Coémo describir moléculas en disolucion?
e, Cuales son las ventajas y desventajas de los modelos de continuo?
e Coémo obtener propiedades promedio y de equilibrio en sistemas con muchas
configuraciones accesibles?
e ,Coémo se pueden calcular propiedades dependientes del tiempo?

5.- Contenidos

- Mecanica Molecular: Fuerzas intermoleculares, Campos de Fuerza: etsrategias de
parametrizacion

- Métodos de simulacion: Dindmica Molecular, Métodos MonteCarlo

- Dinamica Molecular Carr-Parrinello y Born-Oppenheimer

- QSAR: ecuaciones, validacion. aplicaciones

- Métodos de solvente: modelos discretos, continuos, mixtos. Modelos hibridos QM/MM
- Célculos de energia libre.

6.- Competencias a adquirir
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Especificas.

- El estudiante demuestra su conocimiento y comprension de los hechos
aplicando conceptos, principios y teorias relacionadas con la Quimica
Teorica y Modelizacion Computacional.

- Comprender los fundamentos teoricos y practicos de técnicas con las
que puede analizar la estructura electronica, morfo- logica y
estructural de un compuesto.

- El estudiante est4 familiarizado con los postulados fundamentales de
la Mecanica Cuantica necesarios para un buen en- tendimiento de los
métodos mas comunes utilizados en quimica cuantica.

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

Basicas/Generales.

- 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

- Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucidon de problemas en
entornos nuevos 0 poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area
de estudio

- 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 vincu- ladas a la aplicacién de sus conocimientos y juicios

- 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 ambigliedades

- Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que
habrd de ser en gran medida autodirigido 0 auténomo.

- Los estudiantes deben ser capaces de fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance tecnoldgico y
cientifico dentro de una sociedad basada en el conocimiento y en el respeto a: a) los derechos fundamentales y de
igualdad de opor- tunidades 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.

Transversales.

El estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.

El estudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.

Leccion Magistral: El profesor expondra los contenidos del curso en sesiones
presenciales 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 discusién y wiki, correo
electrénico.

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

Tutorias. El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos
sobre cuestiones puntuales que los estudiantes puedan plantear.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes
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; . abay TOTALES
presenciales. | presenciales. auténomo
Sesiones magistrales 20 40 65
- En aula
- En el
laboratorio
Practicas - En aula de
informatica
- De campo
- De
visualizacion (visu)
Seminarios 15 20 30
Exposiciones y debates
Tutorias
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos 30 30
Otras actividades (detallar)
Examenes
TOTAL 35 90 125

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

- M. P. Allen, D. J. Tildesley

- A.R. Leach
Molecular Modelling
Longman, London, 1996

- D. Frenkel & B. Smit

- A. Stone

Oxford University Press, 2013

Computer Simulation of Liquids
Oxford University Press, New York 1989

Understanding Molecular Simulation
Academic Press, San Diego, 1996

The Theory of Intermolecular Forces

Otras referencias bibliograficas, electrénicas o cualquier otro tipo de recurso.

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Convocatoria ordinaria

Los conocimientos adquiridos por el estudiante seran evaluados a lo largo de




Vicerrectorado de Docencia - Universidad de Salamanca

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. Ademas se podra realizar un examen
cuyo peso en la nota final nunca superara el 40% del total.

Convocatoria extraordinaria

Se realizara un examen final Unico que sera de caracter tedrico y que abarcara los
contenidos de toda la asignatura. La puntuacién en la convocatoria extraordinaria se
realizara en base a los siguientes porcentajes:
o 70% el examen final,
o 30 % Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de
ejercicios relacionados con la asignatura.

Criterios de evaluacion

Instrumentos de evaluacion

Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.
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LINUX Y LINUX DE GESTION

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo 303154 Plan ECTS 5.0
Caracter Optativa Curso 1 Periodicidad
Area Quimica Fisica

Departamento | Quimica Fisica

Plataforma

Plataforma:

Moodle

Virtual

URL de Acceso: http://moodle.usal.es

Datos del profesorado

Profesor Coordinador M? Dolores Gonzalez Sanchez Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3501

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail Igonsan@usal.es Teléfono | 923294485
Profesor Susana Gémez Carrasco Grupo / s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3505

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail susana.gomez@usal.es | Teléfono | 923294485
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2.- Sentido de la materia en el plan de estudios

Blogue formativo al que pertenece la materia
Mdédulo 3: Optatividad

Papel de la asignatura dentro del Blogue formativo y del Plan de Estudios.

Perfil profesional.

3.- Recomendaciones previas

4.- Objetivos de la asignatura

El objetivo es conseguir un conocimiento no solo a nivel de usuario sino a
nivel de administrador de sistema de sistemas complejos de calculo basados
en UNIX/Linux. Esto incluye las operaciones cotidianas, seguridad, y
también programacion de Shell scripts para automatizar tareas con el
objetivo de mantener un sistema de calculo de complejidad media operativo
con alta disponibilidad.

5.- Contenidos

Hardware.

Sistemas operativos tipo UNIX/Linux.
Diferentes variantes.

Comandos fundamentales.

Editor vi.

Sistemas de archivos.

Administracion de sistemas.
Programacion en shell scripts.

6.- Competencias a adquirir
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Especificas.

- El estudiante tiene conocimientos tanto a nivel de usuario como de administrador de sistema complejos de calculo
basados en UNIX/Linux. Esto incluye las operaciones cotidianas, seguridad, y también programacion de Shell scripts
para automatizar tareas con el objetivo de mantener un sistema de calculo de complejidad media operativo con alta
disponibilidad.

Basicas/Generales.

- 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

- Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucidon de problemas en
entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area
de estudio

- 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 vincu- ladas a la aplicacién de sus conocimientos y juicios

- 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 ambigliedades

- Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que
habra de ser en gran medida autodirigido 0 auténomo.

- Los estudiantes deben ser capaces de fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance tecnoldgico y
cientifico dentro de una sociedad basada en el conocimiento y en el respeto a: a) los derechos fundamentales y de
igualdad de opor- tunidades 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.

Transversales.

El estudiante posee capacidad de andlisis y sintesis.

El estudiante es organizado en el trabajo y sabe gestionar el tiempo.

Leccion Magistral: El profesor expondra los contenidos del curso en sesiones
presenciales de dos horas basandose en los materiales docentes publicados en
la plataforma Moodle.

Clases en aula de informatica. La docencia se impartira en un aula de
informatica. Las clases, en sesiones de dos horas, incluiran una introduccion
tedrica breve, en la que el profesor o profesora expondra los conceptos basicos,
y aplicaciones practicas, y una parte practica, en la que el estudiante aprendera
a través de la resolucion de casos practicos.

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
electrénico.

Informes o memorias escritas: Orientacidén y supervision en la preparacion de
informes 0 memorias escritas.
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8.- Prevision de distribuciéon de las metodologias docentes
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. ] . TOTALES
presenciales. | presenciales. auténomo
Sesiones magistrales 20 30 50
- En aula
- ~ Enel 20 17 37
laboratorio
Practicas - En aula de
informatica
- De campo
- De
visualizacion (visu)
Seminarios 10 8 18
Exposiciones y debates
Tutorias
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos 20 20
Otras actividades (detallar)
Examenes
TOTAL 50 75 125

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

Principios y administracion de Linux. Pablo Sanz Mercado, Alberto Luna Fernandez. UAM
Ediciones, 2009.

Seguridad en Linux: Una guia practica. Pablo Sanz Mercado. Coleccion cuadernos de apoyo,
UAM Ediciones, 2008.

Programacion de Shell scripts. Alberto Luna Ferndndez, Pablo Sanz Mercado. UAM
ediciones, 2011.

Bash cookbook. Carl Albing, J.P. Vossen & Cameron Newwham. O’Reilly, 2007.

Unix system administration handbook. Evi Nemeth, Garth Snyder, Scott Seebass, Trent R.
Hein. Ed. Prentice Hall, 2001.

Unix Power tools. Jerry Peek, Tim. Ed. O’Reilly, Mike Loukides. O’Reilly 1997.

Otras referencias bibliograficas, electrénicas o cualquier otro tipo de recurso.

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Convocatoria ordinaria
Los conocimientos adquiridos por el estudiante seran evaluados a lo largo de
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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:
— 100 % Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas
o de ejercicios relacionados con la asignatura,

Convocatoria extraordinaria

Se realizara un examen final Unico que sera de caracter tedrico y que
abarcara los contenidos de toda la asignatura. La puntuacion en la
convocatoria extraordinaria se realizara en base a los siguientes porcentajes:
— 70% el examen final,
— 30% la realizacion de un informe critico de las practicas realizadas
o de ejercicios relacionados con la asignatura

Criterios de evaluacion

Instrumentos de evaluacion

Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.
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LABORATORIO DE QUIMICA TEORICA APLICADA

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo 303155 Plan ECTS 5.0
Caracter Optativa Curso 1 Periodicidad
Area Quimica Fisica

Departamento | Quimica Fisica

Plataforma

Plataforma:

Moodle

Virtual

URL de Acceso: http://moodle.usal.es

Datos del profesorado

Profesor Coordinador M? Dolores Gonzalez Sanchez Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3501

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail Igonsan@usal.es Teléfono | 923294485
Profesor Jesus Aldegunde Carrion Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3503

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail jalde@usal.es Teléfono | 923294485
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2.- Sentido de la materia en el plan de estudios

Blogue formativo al que pertenece la materia
Mdédulo 3: Optatividad

Papel de la asignatura dentro del Bloque formativo y del Plan de Estudios.

Perfil profesional.

3.- Recomendaciones previas

4.- Objetivos de la asignatura

5.- Contenidos

1. Introduccion a la investigacion cientifica: Busquedas de bibliografia, presentacion de
trabajos cientificos.

2. Herramientas informaticas: Acceso a centros de calculo, herramientas de visualizacion en
quimica, herramientas de representacion grafica, herramientas matematicas.

3. Programas habituales de calculo en Quimica Cuantica: Gaussian , Molcas, Molpro, etc..

4. Programas de calculo de sistemas periddicos: VASP, CRYSTAL, etc.

6.- Competencias a adquirir
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Especificas.

- El estudiante tiene conocimientos tanto a nivel de usuario como de administrador de sistema complejos de calculo
basados en UNIX/Linux. Esto incluye las operaciones cotidianas, seguridad, y también programacién de Shell scripts
para automatizar tareas con el objetivo de mantener un sistema de calculo de complejidad media operativo con alta
disponibilidad.

Basicas/Generales.

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

Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucién de problemas en
entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area
de estudio

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 vincu- ladas a la aplicacién de sus conocimientos y juicios

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

Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que
habrd de ser en gran medida autodirigido 0 auténomo.

Los estudiantes deben ser capaces de fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance tecnoldgico y
cientifico dentro de una sociedad basada en el conocimiento y en el respeto a: a) los derechos fundamentales y de
igualdad de opor- tunidades 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.

Transversales.

El estudiante posee capacidad de andlisis y sintesis.

El estudiante es organizado en el trabajo y sabe gestionar el tiempo.

Leccion Magistral: El profesor expondra los contenidos del curso en sesiones
presenciales de dos horas basandose en los materiales docentes publicados en
la plataforma Moodle.

Clases en aula de informatica. La docencia se impartira en un aula de
informatica. Las clases, en sesiones de dos horas, incluiran una introduccion
tedrica breve, en la que el profesor o profesora expondra los conceptos basicos,
y aplicaciones practicas, y una parte practica, en la que el estudiante aprendera
a través de la resolucion de casos practicos.

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
electrénico

Tutorias. El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos
sobre cuestiones puntuales que los estudiantes puedan plantear.
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8.- Prevision de distribuciéon de las metodologias docentes
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Horfis dirigidas por ZI profesor I—gzz_ge HORAS
ora.s oras.no 2 ) TOTALES
presenciales. presenciales. auténomo
Sesiones magistrales 20 30 50
- En aula
En el
laboratorio
Practicas - En aula de 20 15 35
informatica
De campo
De
visualizacion (visu)
Seminarios
Exposiciones y debates
Tutorias
Actividades de seguimiento online
Preparacién de trabajos 10 15 25
Otras actividades (detallar)
Examenes
TOTAL 50 60 110

Libros de consulta para el alumno

Otras referencias bibliograficas, electronicas o cualquier otro tipo de recurso.

Consideraciones Generales

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:
60 % Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o
de ejercicios relacionados con la asignatura,
40 % la discusion que sobre la misma se realice con el profesor en
tutorias y seminarios.

Convocatoria extraordinaria
Se realizara un examen final unico que sera de caracter tedrico y que

abarcara los contenidos de toda la asignatura. La puntuacién en la
convocatoria extraordinaria se realizara en base a los siguientes porcentajes:
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70% el examen final,
30 % la realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o
de ejercicios relacionados con la asignatura.

Criterios de evaluacion

Instrumentos de evaluacion

Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.
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LASERES

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo 303156 Plan ECTS 5.0
Caracter Optativa Curso 1 Periodicidad
Area Quimica Fisica

Departamento | Quimica Fisica

Plataforma

Plataforma:

Moodle

Virtual

URL de Acceso: http://moodle.usal.es

Datos del profesorado

Profesor Coordinador M? Dolores Gonzalez Sanchez Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3501

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail Igonsan@usal.es Teléfono | 923294485
Profesor Paula Riviere Grupo / s
Departamento Departamento de Quimica

Area

Centro Universidad Auténoma de Madrid

Despacho 13- 302

Horario de tutorias

Contactar por email

URL Web

http://campusys.qui.uam.es/?page_id=123

E-mail

paula.riviere@uam.es Teléfono

914973461
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Profesor Luca Argenti Grupo /s
Departamento Departamento de Quimica

Area

Centro Universidad Auténoma de Madrid

Despacho 13- 308

Horario de tutorias Contactar por email

URL Web http://campusys.qui.uam.es/?page_id=115

E-mail luca.argenti@uam.es Teléfono | 914973461

2.- Sentido de la materia en el plan de estudios

Blogue formativo al que pertenece la materia
Mdédulo 3; Optatividad

Papel de la asignatura dentro del Blogue formativo y del Plan de Estudios.

Perfil profesional.

3.- Recomendaciones previas

4.- Objetivos de la asignatura

Conocer los fundamentos de la luz ldser y sus principales aplicaciones en
quimica cudntica y fisica atémica y molecular. Familiarizarse con Ila
resoluciéon de problemas dependientes del tiempo y el tratamiento de
estados del continuo.

5.- Contenidos

1. Introduccién. ;Qué es un laser? ;Para qué se usa? Caracteristicas de la luz laser.
2. Propiedades del laser. Niveles de energia. Formacion de lineas espectrales: coeficientes de
Einstein. Emisién espontanea y estimulada. Inversion de poblacion y saturacion.
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Ensanchamiento de lineas espectrales. Ejemplos practicos de laseres.

3. Laseres de onda continua (cw) y laseres pulsados. Generacion de laseres de onda continua.
Reduccion del ancho de banda. Formacion de laseres pulsados por Q switching y por
modelocking. Segundo armoénico. Pulsos laseres de atosegundos y trenes de pulsos de
atosegundos.

4. Interaccion laser-materia. Descripcion clasica y cuantica. Procesos multifotonicos y efecto
tunel. Modelo de los tres pasos. Generacion de armonicos altos. Doble ionizacion. Moléculas:
aproximacion de Born-Oppenheimer. Explosion coulombiana.

5. Efectos de campo intenso. Frecuencias de Rabi. Desplazamiento Stark. Ionizacion por
encima del umbral (ATI). Estados vestidos. Estados de Volkov y de Floquet. Aproximacion de
campo intenso. Moléculas: bond softening. lonizacion aumentada.

6. Tratamiento tedrico. Bases de estados en el continuo electronico: Bsplines. Integracion
directa de la ecuacion de Schrodinger dependiente del tiempo. Métodos hibridos. Teoria del
funcional de la densidad dependiente del tiempo (TDDFT).

7. Espectroscopia resuelta en el tiempo. Esquemas de pump-probe con pulsos laser. Usos en
femtoquimica y atofisica.

8. Control coherente de reacciones quimicas. Control del ratio entre ionizacion y disociacion.
Control 6ptimo.

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

- El estudiante demuestra su conocimiento y comprension de los hechos aplicando conceptos, principios y teorias
relacionadas con la Quimica Tedrica y Modelizacién Computacional.
El estudiante tiene capacidad de generar nuevas ideas.
- El estudiante conoce los fundamentos de los laseres y esta familiarizado con la resolucidon de problemas
dependientes del tiempo y el tratamiento de estados del continuo.

Basicas/Generales.

- 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

- Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucidn de problemas en
entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (0 multidisciplinares) relacionados con su drea
de estudio

- 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 aplicacién de sus conocimientos y juicios

- 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

- 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.

- 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 opor- tunidades 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.

Transversales.

7.- Metodologias docentes
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Leccion Magistral: El profesor expondra los contenidos del curso en sesiones
presenciales 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
electrénico

Tutorias. El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos
sobre cuestiones puntuales que los estudiantes puedan plantear.
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8.- Prevision de distribuciéon de las metodologias docentes
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; . abay TOTALES
presenciales. | presenciales. auténomo
Sesiones magistrales 34 51 85
- En aula
- En el
laboratorio
Practicas - En aula de
informatica
- De campo
- De
visualizacion (visu)
Seminarios 10 8 18
Exposiciones y debates
Tutorias 6 9 15
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos 7 7
Otras actividades (detallar)
Examenes
TOTAL 50 75 125

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

¢ Introduction to Laser Technology. B. Hitz, J. J. Swing and J. Hecht. IEEE
Press, New York, 2001.

¢ Introduction to Quantum Optics. G. Grynberg, A. Aspect and C. Fabre.
Cambridge University Press. Cambridge, 2010.

¢ Principles of Lasers. O. Svelto. Plenum Press, New York. 1998.

e Laser Fundamentals. W. T. Silfvast. Cambridge University Press, Cambridge,
2004.

e Quantum Optics. M. O. Scully. Cambridge University Press. Cambridge,
1997.

e Lasers. A. E. Siegman. University Science Books. 1986.

Otras referencias bibliograficas, electrénicas o cualquier otro tipo de recurso.

® Bachau H, Cormier E, Decleva P, Hansen J E and Martin F 2001 Rep. Prog. Phys. 64
1815.
® Martin F 1999 J. Phys. B (Topical Review) 32 R197

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales
Convocatoria ordinaria
Los conocimientos adquiridos por el estudiante seran evaluados a lo largo de
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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:
o 70 % Examen al final del curso
o 30 % Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o
de ejercicios relacionados con la asignatura.

Convocatoria extraordinaria

Se realizara un examen final Unico que sera de caracter tedrico y que
abarcara los contenidos de toda la asignatura. La puntuacion en la
convocatoria extraordinaria se realizara en base a los siguientes porcentajes:
o 70% el examen final,
o 30 % larealizacidon de un informe critico de las practicas realizadas
o de ejercicios relacionados con la asignatura.

Criterios de evaluacion

Instrumentos de evaluacion

Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.




Vicerrectorado de Docencia - Universidad de Salamanca

MODELO NORMALIZADO de ficha de planificacién de las asignaturas en los planes de estudio de Grado y Méster

BIOQUIMICA COMPUTACIONAL

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo 303157 Plan ECTS 5.0
Caracter Optativa Curso 1 Periodicidad
Area Quimica Fisica

Departamento | Quimica Fisica

Plataforma Plataforma: Moodle

Virtual

URL de Acceso: http://www.uam.es/moodle

Datos del profesorado

Profesor Coordinador M? Dolores Gonzalez Sanchez Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3501

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail Igonsan@usal.es Teléfono | 923294485
Profesor Victor Guallar Grupo / s
Departamento Departamento de Quimica

Area

Centro Centro de Supercomputacion de Barcelona
Despacho

Horario de tutorias Contactar por email

URL Web http://www.bsc.es/about-bsc/staff-directory/guallar-tasies-victor
E-mail victor.guallar@bsc.es Teléfono | 934137727
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Profesor Carles Curutchet Barat Grupo / s

Departamento Departamento de Quimica Fisica

Area

Centro Facultad de Ciencias — Universidad de Barcelona

Despacho PCiT-27

Horario de tutorias Contactar por email

URL Web

E-mail garles.curuchet@udg.e Teléfono | 972-189541
u

Profesor Jaime Rubio Martinez Grupo /s

Departamento Departamento de Quimica Fisica

Area

Centro Facultad de Ciencias — Universidad de Barcelona

Despacho

Horario de tutorias Contactar por email

URL Web

E-mail jaime.rubio@ub.es Teléfono | 934039263

2.- Sentido de la materia en el plan de estudios

Blogue formativo al que pertenece la materia
Mdédulo 3: Optatividad

Papel de la asignatura dentro del Blogue formativo y del Plan de Estudios.

Perfil profesional.

3.- Recomendaciones previas
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4.- Objetivos de la asignatura

Conocer las principales caracteristicas de la estructura de las moléculas
bioldgicas y de las interacciones que la determinan. Comprender las bases
tedricas de las principales técnicas utilizadas en la simulacién de
biomoléculas y ser capaces aplicar estas técnicas a casos sencillos.
Reconocer las limitaciones de cada método de modelizacién y saber elegir
el mas adecuado para resolver un problema concreto.

5.- Contenidos

e Estructura de moléculas biologicas; enlace y fuerzas intermoleculares.

e Programas de visualizacion molecular.

e Uso de programas de calculo basados en métodos de estructura electronica.

e Analisis de las superficies de energia potencial.

e Optimizacion de la geometria molecular.

e  Modelizacion de sistemas quimicos y bioquimicos en disolucion.

®  Modelizacion de biomoléculas: métodos de mecanica molecular.

e Modelizacion de reacciones enzimaticas: métodos hibridos de mecanica cudntica y mecanica
molecular.

e Me¢étodos estadisticos. Calculos de parametros cinéticos y termodinamicos de la reaccion
quimica.

6.- Competencias a adquirir
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Especificas.

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

Amphar ylo adquirir conocimiento de los métodos basicos de la Quimica Cuantica y evaluar criticamente su aplicabilidad.
Adquirir una vision global de las distintas aplicaciones de la Quimica Tedrica y modelizacién en campos de la
Quimica, Bio- quimica, Ciencias de Materiales, Astrofisica y Catalisis.

Conocer, manejar e interpretar las técnicas computacionales mas comunes empleadas en la resolucién de problemas
qui- micos.

Manejar las principales fuentes de informacion cientifica, siendo capaces de buscar informacion relevante en
internet, de las bases de datos bibliograficas y de la lectura critica de trabajos cientificos.

Presentar publicamente los resultados de una investigacion, comunican las conclusiones a un tribunal
especializado, per- sonas u organizaciones interesadas y debate con sus miembros aspectos relativos a los
mismos.

Los estudiantes adquieren los conocimientos practicos necesarios para llevar a cabo estudios en sistemas
bioquimicos uti- lizando simulaciones computacionales.

Basicas/Generales.

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

Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucién de problemas en
entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (0 multidisciplinares) relacionados con su drea
de estudio

Que los 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
vincu- ladas a la aplicacion de sus conocimientos y juicios

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

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

Los estudiantes deben ser capaces de fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance tecnoldgico y
cientifico dentro de una sociedad basada en el conocimiento y en el respeto a: a) los derechos fundamentales y de
igualdad de opor- tunidades 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.

Transversales.

El estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.
El estudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.

El estudiante es organizado en el trabajo y sabe gestionar el tiempo.

Leccion Magistral: El profesor expondra los contenidos del curso en sesiones
presenciales 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
electrénico

Clases en aula de informatica. La docencia se impartira en un aula de
informatica. Las clases, en sesiones de dos horas, incluiran una introduccion
tedrica breve, en la que el profesor o profesora expondra los conceptos basicos,
y aplicaciones practicas, y una parte practica, en la que el estudiante aprendera
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a través de la resolucion de casos practicos.

Tutorias. El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos
sobre cuestiones puntuales que los estudiantes puedan plantear.

Informes o memorias escritas: Orientacién y supervision en la preparaciéon de
informes 0 memorias escritas.
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8.- Prevision de distribuciéon de las metodologias docentes
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: . 2bay TOTALES
presenciales. | presenciales. auténomo
Sesiones magistrales 20 30 50
- En aula
- En el
laboratorio
Practicas - En aula de 20 15 35
informatica
- De campo
- De
visualizacion (visu)
Seminarios
Exposiciones y debates
Tutorias 7 10 17
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos 8 12 20
Otras actividades (detallar)
Examenes 3 3
TOTAL 3 55 67 125

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno
Molecular Modeling and Simulation: An Interdisciplinary Guide

Tamar Schlick
Springer

Understanding Molecular Simulation, Second Edition: From Algorithms to Applications
Daan Frenkel
Academic Press

Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models
Chris Cramer
Wiley

Otras referencias bibliograficas, electrénicas o cualquier otro tipo de recurso.

10.- Evaluacion

Las pruebas de evaluacion que se disefien deben evaluar si se han
adquirido las competencias descritas, por ello, es recomendable que al
describir las pruebas se indiquen las competencias y resultados de
aprendizaje que se evaluan.

Consideraciones Generales

El aprendizaje y la formacion adquirida 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
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base a los siguientes porcentajes:
o 10 % la asistencia y participacion en clase,
o 30 % los controles periddicos.

o 60% la defensa de un caso practico

El aprendizaje y la formacién adquirida 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:

o 10 % la asistencia y participacion en clase,
o 30 % los controles periddicos.

o 60% la defensa de un caso practico

Criterios de evaluacion

Instrumentos de evaluacion

Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.
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DINAMICA DE LAS REACCIONES QUIMICAS

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo 303148 Plan ECTS 5.0
Caracter Optativa Curso Periodicidad
Area Quimica Fisica

Departamento | Quimica Fisica

Plataforma

Plataforma:

Moodle

Virtual

URL de Acceso:

http://www.uam.es/moodle

Datos del profesorado

Profesor Coordinador M? Dolores Gonzalez Sanchez Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3501

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail Igonsan@usal.es Teléfono | 923294485
Profesor Ramon Sayos Grupo /s
Departamento Departamento de Quimica Fisica

Area

Centro Facultad de Ciencias — Universidad de Barcelona
Despacho

Horario de tutorias

Contactar por email

URL Web

E-mail

r.sayos@ub.edu

Teléfono
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2.- Sentido de la materia en el plan de estudios

Blogue formativo al que pertenece la materia
Modulo 3: Optatividad

Papel de la asignatura dentro del Blogue formativo y del Plan de Estudios.

Perfil profesional.

3.- Recomendaciones previas

4.- Objetivos de la asignatura

La Dinamica de Reacciones Quimicas permite conectar las observaciones macroscopicas

llevadas a cabo dentro del campo de la Cinética Quimica con las colisiones individuales que

tienen lugar a nivel molecular. El objeto del presente curso es proporcionar a los estudiantes una

vision general de esta rama de la quimica fisica, haciendo especial hincapié en los siguientes

aspectos:

e Relacion entre las magnitudes microscopicas y macroscopicas.

e Fundamento, caracteristicas y limitaciones de los métodos tedricos de comun aplicacion en
la Dinamica de Reacciones.

e Mecanismos de reaccion a nivel molecular.

e Técnicas experimentales.

5.- Contenidos

Definicion y objeto de la Dindmica de Reacciones Quimicas

Tipos de colisiones. Analisis clésico.

Scattering y potencial: caso elastico. Observables experimentales.
Superficies de energia potencial. Colisiones inelasticas y reactivas.

Meétodo de las trayectorias cuasiclasicas

El momento angular como herramienta para el estudio del mecanismo de las
reacciones quimicas.

Teorias de velocidades de reaccion

Meétodo de Monte Carlo cinético

Métodos Multiescala en dinamica molecular: un punto de vista practico
Célculos de constantes de velocidad de reacciones mediante dindmica cuantica
Dinamica cuasiclésica de procesos gas-superficie

Dinamica cuéntica con paquetes de ondas: vision general y aplicaciones a las

O O O 0O O O

0O O O 0 O O
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reacciones quimicas
o Estudio tedrico del mecanismo y la cinética de reacciones enzimaticas

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

- El estudiante demuestra su conocimiento y comprension de los hechos aplicando conceptos,
principios y teorias relacionadas con la Quimica Teorica y Modelizacion Computacional.

- Manejar las principales fuentes de informacion cientifica, siendo capaces de buscar informacién relevante en internet, de
las bases de datos bibliogréficas y de la lectura critica de trabajos cientificos.

- Presentar publicamente los resultados de una investigacion, comunican las conclusiones a un tribunal especializado, per-
sonas u organizaciones interesadas y debate con sus miembros aspectos relativos a los mismos.

- El estudiante debe ser capaz de desenvolverse oralmente, en una lengua extranjera, en diferentes contextos de la vida co-
tidiana.

- Los estudiantes saben relacionar observaciones macroscopicas llevadas a cabo dentro del campo de la Cinética Quimica
con las colisiones individuales que tienen lugar a nivel molecular.
Basicas/Generales.

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

Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucion de problemas en
entornos nuevos o poco conacidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area
de estudio

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 ambigliedades

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

Los estudiantes deben ser capaces de fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance tecnoldgico y
cientifico dentro de una sociedad basada en el conocimiento y en el respeto a: a) los derechos fundamentales y de
igualdad de opor- tunidades 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
democréticos.

Transversales.

El estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.

El estudiante posee capacidad de andlisis y sintesis.

Conocimiento de una lengua extranjera.

El estudiante posee razonamiento critico.

7.- Metodologias docentes

Leccion Magistral: El profesor expondra los contenidos del curso en sesiones
presenciales 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
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Clases en aula de informatica. La docencia se impartira en un aula de
informatica. Las clases, en sesiones de dos horas, incluiran una introduccién
tedrica breve, en la que el profesor o profesora expondra los conceptos basicos,
y aplicaciones practicas, y una parte practica, en la que el estudiante aprendera
a través de la resolucion de casos practicos.

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 sobre algunos temas y también 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.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes
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: . 2bay TOTALES
presenciales. | presenciales. auténomo
Sesiones magistrales 20 15 53 88
- En aula
- En el
laboratorio
Practicas - En aula de 4 3 7
informatica
- De campo
- De
visualizacion (visu)
Seminarios
Exposiciones y debates
Tutorias
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos 12 18 30
Otras actividades (detallar)
Examenes
TOTAL 36 15 74 125

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

1.- “Molecular Reaction Dynamics”, Raphael D. Levine, Cambridge University Press,
2005.

2.- “Tutorials in Molecular Reaction Dynamics”, Mark Brouard and Claire Vallance,
Royal Society of Chemistry, 2011.

3.- “Chemical kinetics”, Keith J. Laidler, Harper&Row, 1987.

4.- “Theory of Chemical Reaction Dynamics”, Michael Baer (Ed.), Vol IV, CRC Press
(1985).

5.- “Dynamics of molecule surface interactions”, Gert D. Billing, John Wiley & Sons,
2000.

6.- “Dynamics of gas-surface interactions”, C.T. Rettner and M.N.R. Ashfold Ed.),
Royal Society of Chemistry, 1991.

7.- “First-principles kinetic Monte Carlo simulations for heterogeneous catalysis: concepts,
status and frontiers”, Karsten Reuter, in “Modeling heterogeneous catalytic reaction: from the
molecular process to the technical system”, O. Deutschmann (Ed.), Wiley-VCH, 2011.

Otras referencias bibliograficas, electrénicas o cualquier otro tipo de recurso.

10.- Evaluacion

Las pruebas de evaluacion que se disefien deben evaluar si se han
adquirido las competencias descritas, por ello, es recomendable que al
describir las pruebas se indiquen las competencias y resultados de
aprendizaje que se evaluan.

Consideraciones Generales
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Criterios de evaluacion

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 discusién
de los mismos que se ira realizando durante el curso. También se realizara un
examen al final. La puntuacion final se hara en base a los siguientes
porcentajes:

o 50 % Realizacion de los trabajos requeridos

o 50 % Examen final

©)
Convocatoria extraordinaria

Se realizara un examen final unico, de caracter teorico y practico, que
abarcara los contenidos de toda la asignatura. La puntuacion se realizara en
base a los siguientes porcentajes:

o 70 % Examen final,

o 30 % Realizacion de los trabajos requeridos

Instrumentos de evaluacion

Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.
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ESTADOS EXCITADOS

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo 303149 Plan ECTS 5.0
Caracter Optativa Curso 1 Periodicidad
Area Quimica Fisica

Departamento | Quimica Fisica

Plataforma Plataforma: Moodle

Virtual

URL de Acceso: http://www.uam.es/moodle

Datos del profesorado

Profesor Coordinador M? Dolores Gonzalez Sanchez Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3501

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail Igonsan@usal.es Teléfono | 923294485
Profesor Adolfo Bastida Pascual Grupo / s
Departamento Departamento de Quimica Fisica

Area

Centro Universidad de Murcia

Despacho

Horario de tutorias Contactar por email

URL Web http://www.um.es/web/quimica-fisica/

E-mail bastida@um.es Teléfono | 934137727
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Profesor Inés Corral Pérez Grupo / s
Departamento Departamento de Quimica

Area

Centro Universidad Autbnoma de Madrid

Despacho 13 -307A

Horario de tutorias

Contactar por email

URL Web http://web.uam.es/departamentos/ciencias/quimica/estruct/ines/in
dex.html

E-mail ines.corral@uam.es Teléfono | 91 497 8471

Profesor Jesus Gonzélez Vazquez Grupo / s

Departamento Departamento de Quimica

Area

Centro Universidad Auténoma de Madrid

Despacho 13 -308

Horario de tutorias

Contactar por email

URL Web

http://campusys.qui.uam.es/?page_id=379

E-mail

jesus.gonzalezv@uam.es Teléfono | 91 497 3008

2.- Sentido de la materia en el plan de estudios

Blogue formativo al que pertenece la materia

Mdédulo 3: Optatividad

Papel de la asignatura dentro del Blogue formativo y del Plan de Estudios.

Perfil profesional.

3.- Recomendaciones previas
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4.- Objetivos de la asignatura

El curso pretende familiarizar a los estudiantes con el tratamiento de
estados excitados, tanto rovibracionales como electrénicos. Al final del
curso el estudiante conocera los fundamentos de los métodos y serd capaz
de manejar los programas de uso mas frecuente para el tratamiento de
estados excitados.

5.- Contenidos

1. Funciones de energia potencial nuclear
e Aproximacion de Born-Oppenheimer
*  Curvas de energia potencial de moléculas diatémicas
*  Superficies de energia potencial de moléculas poliatdmicas
2. Interaccion de la radiacion y la materia
*  Modelo clasico de la radiacion electromagnética
*  Probabilidad de transicion inducida por la radiacion
3. Espectros rovibracionales:
*  Moléculas diatomicas: niveles de energia y reglas de seleccion
* Espectros rotacionales puros y rovibracionales en diatomicas.
e Moléculas poliatomicas: vibraciones clasicas y vibraciones cuanticas.

e Espectros rovibracionales en poliatomicas.
e Relajacion vibracional en liquidos: métodos experimentales y tratamientos
teoricos
4. Conceptos basicos en Fotoquimica Molecular

*  Absorcion de luz: (Radiacion electromagnética, la ley de Lambert-Beer, Espectros de
absorcion, principio de Franck-Condon, Momento dipolar de transicion, Oscilador
armonico clasico y su version mecanico cuantica, Reglas de Seleccion, Transiciones
electronicas)

*  Desactivacion de los estados excitados: (Transferencia de energia y electrénica,
Diagramas de Jablonski, Relajacion vibracional, Transiciones radiativas y no radiativas,
principio Franck-Condon para transiciones no radiativas, Ley de la diferencia de energia,
Escalas de tiempo y rendimientos cuanticos, Ley de oro de Fermi)

* Superficies de energia potencial excitadas: (cruces entre superficies, caminos de reaccion
fotoquimicos, ejemplos).

5. Calculos quimico cuénticos de estados excitados: Métodos multiconfiguracionales.

*  Correlacion electronica en moléculas.

*  Me¢étodos de estructura electronica para el calculo de estados excitados. Métodos
monoconfiguracionales vs multiconfiguracionales. Métodos CASSCF y RASSCF.
Seleccion del espacio activo. Calculos single state vs. state-average. Consideraciones a
la hora de elegir un conjunto de funciones de base.

* Introduccion de correlacion dindmica: el método CASPT2.

*  Meétodo CASPT2 problemas y soluciones: estados intrusos, cruces evitados y mezcla
Rydberg-valencia. El método Level shift y MS-CASPT2

* Ejemplos.

6. Calculos quimico cuanticos de estados excitados: Métodos TD-DFT.

e DFT, teoremas de Runge-Gross, TDDFT en el régimen de respuesta lineal, propagacion

de la densidad electroénica.
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e (Calculo de espectros, aproximacion de los funcionales xc.
e Ejemplos.
7. Simulaciones dinamicas: Propagacion de paquetes de onda.

e Operador de evolucion temporal, Propagacion, Método de relajacion, Método de filtrado.
Interaccion con un campo eléctrico. Funciones de correlacion. Espectros y autofunciones.
Espectroscopia bombeo-sonda y control.

8. Dinamicas ultrarrapidas con TD-DFT.

¢ Dinamica molecular ab initio: Dinamicas Born-Oppenheimer y Ehrenfest. Dindmicas no
adiabaticas, Tully's surface hopping. Ejemplos de dindmicas moleculares ab initio no
adiabaticas. Incorporacion de efectos del entorno: campos electromagnéticos y
disolvente.

6.- Competencias a adquirir

Especificas.
- Comprender los fundamentos tedricos y practicos de técnicas con las que puede analizar la estructura electrdnica,
morfo- Idgica y estructural de un compuesto.
El estudiante debe ser capaz de desenvolverse oralmente, en una lengua extranjera, en diferentes contextos de la
vida co- tidiana.

Los estudiantes conocen los fundamentos de los métodos utilizados para el tratamiento de estados excitados y son
capaces de manejar los programas de uso mas frecuente para el tratamiento de estados excitados.

Basicas/Generales.

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

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

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

Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que
habrd de ser en gran medida autodirigido 0 auténomo.
Transversales.
Los estudiantes deben ser capaces de fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance tecnoldgico y cientifico
dentro de una sociedad basada en el conocimiento y en el respeto a: a) los derechos fundamentales y de igualdad de opor-
tunidades 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.
El estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.
Conocimiento de una lengua extranjera.

7.- Metodologias docentes

Leccion Magistral: El profesor expondra los contenidos del curso en sesiones
presenciales 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
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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.
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8.- Prevision de distribuciéon de las metodologias docentes
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Hor:s dirigidas por ZI profesor I-It?arizsa_ie HORAS
oras oras no aba) TOTALES
presenciales. presenciales. auténomo
Sesiones magistrales 20 15 52 87
- En aula
En el
laboratorio
Practicas En aula de
informatica
De campo
De
visualizacion (visu)
Seminarios
Exposiciones y debates
Tutorias
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos 15 23 38
Otras actividades (detallar)
Examenes
TOTAL 35 15 75 125

Libros de consulta para el alumno

A. Requena y J. Ztiiga, Espectroscopia (Pearson Education, Madrid,
2004).

P.F. Bernath, Spectra of Atoms and Molecules (Oxford University Press,
Nueva York, 1995).

J. L. McHale, Molecular Spectroscopy (Prentice Hall, New Jersey, 1999).
J. 1. Steinfeld, Molecules and Radiation (The MIT Press, Cambridge,
1989).

W. S. Struve, Fundamentals of Molecular Spectroscopy (Wiley, Nueva
York, 1989).

S. Svanberg, Atomic and Molecular Spectroscopy (Springer-Verlag,
Berlin, 2001).

J. M. Hollas, Modern Spectroscopy (Wiley, Chichester, 1996).

I. N. Levine, Molecular Spectroscopy (Wiley, 1980)

C.A. Ullrich, Time-Dependent Density-Functional Theory: Concepts and
Applications (Oxford University Press, USA, 2012).

D. Marx and J. Hutter, Ab Initio Molecular Dynamics: Basic Theory and
Advanced Methods, 1st ed. (Cambridge University Press, Cambridge,
2009).

D.J. Tannor, Introduction to Quantum Mechanics: A Time-Dependent
Perspective (University Science Books, 2006).

edited by M.A.L. Marques, C.A. Ullrich, F. Nogueira, A. Rubio, K.
Burke, and E.K.U. Gross, Time-Dependent Density Functional Theory,
Ist ed. (Springer, 2006).

M.A.L. Marques and E.K.U. Gross, Annual Review of Physical
Chemistry 55, 427-455 (2004).

P.W. Brumer and M. Shapiro, Principles of the Quantum Control of
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Molecular Processes, illustrated ed. (Wiley-Interscience, 2003).

e L. Serrano-Andrés and M. Merchan, Spectroscopy: Applications in
Encyclopedia of Computational Chemistry (John Wiley & Sons, Ltd,
2004).

¢ S.A. Rice and M. Zhao, Optical Control of Molecular Dynamics, 1st ed.
(Wiley-Interscience, 2000).

e edited by B.O. Roos, Lecture Notes in Quantum Chemistry II: European
Summer School in Quantum Chemistry, 1st ed. (Springer-Verlag, 1994).

e E.K.U. Gross, J.F. Dobson and M. Petersilka, in Density Functional
Theory II, edited by R. Nalewajski (Springer Berlin / Heidelberg, 1996),
pp. 81-172.

e N.J. Turro, Modern Molecular Photochemistry (University Science
Books, Mill Valley, California, 1991).

e B.O. Roos, Ab initio methods in quantum chemistry II in Advances in
Chemical Physics, edited by K. P. Lawley (John Wiley & Sons, Inc.,
1987), pp. 399-445.

e edited by M. Olivucci, Computational Photochemistry (Elsevier,
Amsterdam, 2005).

Otras referencias bibliograficas, electronicas o cualquier otro tipo de recurso.

Consideraciones Generales

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:
1. 40 % Actividades desarrolladas durante el transcurso de las clases
presenciales.
2. 60 % Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas
y/o de ejercicios relacionados con la asignatura,

Convocatoria extraordinaria

Se realizara un examen final unico que sera de caracter tedrico y que
abarcara los contenidos de toda la asignatura. La puntuacion en la
convocatoria extraordinaria se realizara en base a los siguientes porcentajes:
3. 70% el examen final,
4. 30 % la realizacion de un informe critico de las practicas realizadas
o de ejercicios relacionados con la asignatura.
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Criterios de evaluacion

Instrumentos de evaluacion

Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.




