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PROPUESTA DE MASTER EUROPEO EN

“Theoretical Chemistry and Computational Modelling/
QUIMICA TEORICA Y MODELIZACION COMPUTACIONAL”

1. DATOS GENERALES

1.1 Titulo del Programa Oficial de Posgrado:

Master Europeo en “Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional (Theoretical Chemistry and Computational Modelling)”. Cé-
digo MO2006-00459.

1.2 Organo responsable de su desarrollo:
Este Master esta coordinado a nivel europeo por el Departamento de Quimica de la Universidad Auténoma de Madrid.

En la Universidad de Salamanca el Departamento responsable seria el de Quimica Fisica.

2. CARACTERISTICAS GENERALES DEL PROGRAMA

Este Master Europeo esta funcionando ya de manera efectiva en distintas Universidades espafiolas y europeas. Se han des-
arrollado tres ediciones (impartiéndose sus cursos intensivos de segundo afio en las Universidades de Perugia, Autdnoma de
Madrid y Toulouse, respectivamente). Ha sido aprobado por el Ministerio con el codigo MO2006-00459. Ademas ha recibido el
Eurolabel de calidad por parte de la ECTNA (European Chemistry Thematic Network Association) el 21-02-2013 por el periodo
2010-2015.

El méaster se ha sometido recientemente a verificacién por el procedimiento abreviado. Es un master Interuniversitario Europeo
en el que la Universidad Autonoma de Madrid actia como coordinadora tanto a nivel nacional como internacional, que esta apro-
bado ya en las siguientes universidades espafiolas:

Universidad Auténoma de Madrid
Universidad de Barcelona
Universidad de Cantabria
Universidad de Extremadura
Universidad de las Islas Baleares
Universidad Jaume | de Castellon
Universidad de Murcia
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Universidad de Oviedo

Universidad del Pais Vasco

Universidad de Salamanca

Universidad de Santiago de Compostela
Universidad de Valencia

Universidad de Valladolid

Universidad de Vigo

Como tal Master Europeo, engloba un consorcio de 46 Universidades de ocho paises (Bélgica, Espafia, Francia, Holanda, Italia,
Polonia, Portugal y Suecia).

El master consta de 2 afios (120 créditos) y ha sido evaluado positivamente por diversas agencias espafiolas e internacionales:

+  Esel primer Euromaster en Quimica, ya que ha recibido el Eurolabel otorgado por la ECTNA (European Chemistry Thematic
Network Association http://ectn-assoc.cpe.fr/) después de la evaluacion realizada por el correspondiente Comité Interna-
cional.

*  Ha recibido igualmente evaluacién positiva de:

% La ANECA. Memoria presentada por la Universidad de Oviedo

% Agencia de Calidad, Acreditacion y Prospectiva de las Universidades de Madrid (ACAP).

% La Comision Valenciana de Acreditacion y Evaluacion de la Calidad. Memoria presentada por la Universidad de Va-
lencia.

% La Agencia de Calidad de las Islas Baleares (AQUIB). Memoria presentada por la Universidad de las Islas Baleares.

% La Agencia para la Calidad del Sistema Universitario Gallego (ACSUG). Memoria presentada por las Universidades
de Vigo y Santiago de Compostela.

Este Master tiene su origen en un Programa de Doctorado Interuniversitario que ha venido funcionando en Espafia desde el
curso 1999/2000, siempre con Mencion de Calidad y con participacion de la Universidad de Salamanca, una de las Universidades
fundadoras del programa de Doctorado. La mencion que renovada en la ultima convocatoria a solicitud de la Universidad del
Pais Vasco (cddigo MCD2003-00675) que representa a las Universidades que aun no han culminado el proceso de su transfor-
macion a Master + Doctorado.

Respecto a la solicitud de 2006 se han introducido modificaciones menores especificamente para adaptarse a la normativa eu-
ropea exigida por la ECTNA en su informe de evaluacion para la obtencion de Eurolabel y por la legislacion espafiola promulgada
con posterioridad a la puesta en marcha del Master.



ESTRUCTURA DEL MASTER

ASIGNATURA CURSO TIPO | ECTS
Complementos Formativos’

Curso de Nivelacion en Quimica 1 OP 5.0
Curso de Nivelacion en Fisica 1 OP 5.0
Curso de Nivelacion en Matematicas’ 1 OP 5.0
Méaulo 1. Fundamentos (20 ECTSF

Curso de Lengua Europea’ 1 OB 5.0
Fundamentos Matematicos de la Mecanica Cuantica 1 0B 5.0
Mecanica Estadistica y aplicaciones en simulacion 1 OB 5.0
Simetria en atomos, moléculas y solidos 1 OB 5.0
Moddulo 2. Métodos (15 ECTS)

Técnicas Computacionales y Calculo Numérico 1 OB 5.0
Métodos de la Quimica Tedrica | 1 OB 5.0
Métodos de la Quimica Teorica Il 1 OB 5.0
Mddulo 3. Optatividad (25 ECTS)

Profundizacion en los métodos de la Quimica Teérica 1 OP 5.0
Dinamica de las Reacciones Quimicas 1 OP 5.0
Estados Excitados 1 OP 5.0
Solidos 1 OP 5.0
Linux y Linux de gestion 1 OP 5.0
Laboratorio de Quimica Tedrica Aplicada’ 1 OP 5.0
Laseres’ 1 OP 5.0
Bioquimica Computacional 1 OP 5.0
Modulo 4. Aspectos avanzados (15 ECTS)

Teoria Avanzada de la Estructura Electrénica y de la Materia Condensada 2 OB 9.0
Técnicas Computacionales Avanzadas 2 OB 6.0
Moadulo 5. Modelizacion avanzada y aplicaciones (15 ECTS)

Dinamica Quimica y Molecular y Simulacidn y Modelizacion por Ordenador 2 OB 9.0
Aplicaciones 2 OB 6.0
Modulo 6. Trabajo Fin de Master (30 ECTS)

Trabajo Fin de Master 2 OB 30.0
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* Asignaturas que se impartirian localmente en la Universidad de Salamanca.

1 Los estudiantes que, a criterio del Tutor o de la Comision Académica, necesiten mejorar su nivel en Matematicas, Fisica o
Quimica, cursaran 10 créditos ECTS para cubrir el objetivo docente de disponer de conocimientos suficientes en “aspectos ba-
sicos” necesarios para el resto de las materias. Las materias corresponderan a asignaturas de 5 créditos correspondientes a
Aspectos Basicos de Quimica, Aspectos Basicos de Fisica y Aspectos Basicos de Matematicas. No se admitiran estudiantes
que, por sus carencias formativas, necesitarian cursar las tres asignaturas ofertadas en esta materia.

2 Los estudiantes que no acrediten de forma documental conocimientos de un segundo idioma europeo, podran cursar esta
materia en el Servicio Central de Idiomas de la Universidad de Salamanca, al nivel que establezca el Tutor o la Comision Aca-
démica.

3. DETALLES DEL DESARROLLO DEL MASTER

El Master consta en su totalidad de 120 créditos ECTS, distribuidos en dos cursos (60+60).

La docencia correspondiente al primer curso (salvo las asignaturas marcadas con ¥, que se impartiran en la Universidad de Sa-
lamanca) se desarrollan en un curso intensivo de 1 mes de duracion de clases tedricas y practicas y que se imparte de manera
rotatoria en una Universidad espariola del Consorcio. Las clases del curso se imparten en inglés. Este curso es seguido por tra-
bajos tutelados que desarrolla cada alumno en su Universidad a lo largo del afio bajo la supervision de un tutor.

Los Mddulos 4 y 5 (30 créditos) se desarrollan en un curso intensivo de 1 mes de duracién de clases teoricas y practicas y que
se imparte de manera rotatoria en una Universidad europea del Consorcio. Las clases de este curso se imparten en inglés. Este
curso es seguido por trabajos tutelados que desarrolla cada alumno en su Universidad a lo largo del afio bajo la supervision de
un tutor.

El Médulo 6 (Trabajo Fin de Master, 30 créditos) se puede desarrollar de manera parcial o total en una Universidad europea del
Consorcio distinta de la originaria del alumno.

Se dispone de una pagina web para el Master Europeo (www.emtccm.org) donde se encuentra la informacion detallada acerca
de la organizacion de dicho Master.
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BIOQUIMICA COMPUTACIONAL

1.- Datos de la Asignatura

Caodigo Plan ECTS 5.0
Caréacter Optativa Curso 1.0 Periodicidad
Area Quimica Fisica
Departamento Quimica Fisica
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Susana Gémez Carrasco Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimicas

Despacho C3511

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail susana.gomez@usal.es Teléfono 923294485
Profesor 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




Master Universitario en Master Europeo en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional ® Guia Académica 2013-2014
UNIVERSIDAD DE SALAMANCA

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

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Mddulo 3. Optatividad

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

Perfil profesional.

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacién equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura
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5.- Contenidos

Programas de visualizacién molecular.

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

Andlisis de las superficies de energia potencial.

Optimizacion de la geometria molecular.

Modelizacion de sistemas quimicos y bioquimicos en disolucion.

Modelizacién de biomoléculas: métodos de mecanica molecular.

Modelizacion de reacciones enzimaticas: métodos hibridos de mecéanica cuantica y mecanica molecular.
Métodos estadisticos. Calculos de parametros cinéticos y termodinamicos de la reaccién quimica.

O N RN~

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

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

- Ampliar y/o adquirir conocimiento de los métodos bésicos de la Quimica Cuéntica y evaluar criticamente su aplicabilidad.

- Adquirir una vision global de las distintas aplicaciones de la Quimica Tetrica y modelizacién en campos de la Quimica, Bio-
quimica, Ciencias de Materiales, Astrofisica y Catélisis.

- 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 aplicacién
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
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- 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 aplicacidn 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 o autdnomo.

- 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.

- Elestudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.

- Elestudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.

- Elestudiante es organizado en el trabajo y sabe gestionar el tiempo.

Transversales.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesion magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Practicas en aulas informaticas. Seminarios.
Atencién personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias. Actividades de seguimiento on-line.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas dirigidas por el profesor Ht(r)ezzzge HORAS
RO 220 | TOTALES
auténomo

Horas Horas no
presenciales. | presenciales.
Sesiones magistrales 20 30 50
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Horas de
L . HORAS
Horas dirigidas por el profesor tra}bajo TOTALES
autonomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.
- Enaula
Practicas - Enel Iaborgtorio .
- En aula de informatica 18 14 32
- De campo
- De visualizacion (visu)
Seminarios 7 11 18
Exposiciones y debates
Tutorias 2 3 5
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 3 3
TOTAL 50 58 108

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacién vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.
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Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E01 10%

E02 30%

E06 60%

Convocatoria extraordinaria
E08 40%

E07 60%

Instrumentos de evaluacion

EO01. Asistencia y participacion en las clases magistrales.

E02. Realizacion de controles (tests) a lo largo del curso.

E03. Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura.
E04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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.

EO07. 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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DINAMICA DE LAS REACCIONES QUIMICAS

1.- Datos de la Asignatura

Caodigo Plan ECTS 5.0
Caréacter Optativa Curso 1.0 Periodicidad
Area
Departamento
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Por determinar (consultar http:/www.emtccm.org/) | Grupo/s

Departamento

Area

Centro

Despacho

Horario de tutorias
URL Web

E-mail | Teléfono |

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Madulo 3. Optatividad

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

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacion equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura

5.- Contenidos

- Reacciones quimicas a escala microscopica: colisiones moleculares.
- Scattering y potencial: caso elastico. Observables experimentales.
- Superficies de energia potencial. Colisiones inelasticas y reactivas.
- Métodos tedricos en Dindmica Molecular:

0 Método de trayectorias.

o Célculos mecano-cuanticos.
- Aspectos experimentales de la Dindmica de Reacciones Quimicas.
- Dindmica en estados excitados

0 Propagacion de paquetes de onda
Funciones de correlacion
Espectroscopia Pump-Probe
Dindmicas Norn-Oppenheimer y de Ehrenfest
Dinamicas no adiabaticas: Tullysurfacehopping.

O O o o

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

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

- Elestudiante 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 aplicacién
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 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.

- Elestudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.

- Elestudiante posee capacidad de analisis y sintesis.

- Conocimiento de una lengua extranjera.

- Elestudiante posee razonamiento critico.

Transversales.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesion magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Practicas en aulas informaticas. Seminarios.
Atencidn personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias. Actividades de seguimiento on-line.
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8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
. TOTALES
autéonomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.

Sesiones magistrales 20 30 50

- Enaula
Practicas - Enel Iabore?torio .

- En aula de informética 18 14 32

- De campo

- De visualizacion (visu)
Seminarios 7 11 18
Exposiciones y debates
Tutorias 2 3 5
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 3 3

TOTAL 50 58 108

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.

Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria
E03 30%

E07 70%

Instrumentos de evaluacion

E01. Asistencia y participacion en las clases magistrales.

E02. Realizacion de controles (tests) a lo largo del curso.

E03. Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura.
E04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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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ESTADOS EXCITADOS

1.- Datos de la Asignatura

Caodigo Plan ECTS 5.0
Caréacter Optativa Curso 1.0 Periodicidad
Area
Departamento
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Por determinar (consultar http:/www.emtccm.org/) | Grupo/s

Departamento

Area

Centro

Despacho

Horario de tutorias
URL Web

E-mail | Teléfono |

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Mddulo 3. Optatividad

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

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacion equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura

5.- Contenidos

1. Funciones de energia potencial nuclear
+  Aproximacién de Born-Oppenheimer
+  Curvas de energia potencial de moléculas diatémicas
+  Superficies de energia potencial de moléulaspoliatomicas
2. Interaccion de la radiacion y la materia
+Modelo clasico de la radiacion electromagnética
+ Probabilidad de transicién inducida por la radiacion
3. Espectros rovibracionales:
+  Moléculas diatomica: niveles de energia y reglas de seleccion
+  Espectros rotacionales puros y rovibracionales en diatomicas.
*  Moléculas poliatémicas: vibraciones clésica y vibraciones cuanticas.
+  Espectros rovibracionales en poliatomicas.
+ Relajacion vibracional en liquidos: métodos experimentales y tratamientos tedricos
4. Conceptos basicos en Fotoquimica Molecular
+  Espectroscopia electronica teorica; simetria, reglas de seleccion, naturaleza del estado excitado, acoplamientos vi-
brénicos.
+  Superficies de energia potencial: puntos estacionarios, cruces entre superficies, caminos de minima energia.
+  Procesos fotoquimicos: intersecciones conicas, reacciones fotoinducidas.
5. Espectro electronico: métodos multiconfiguracionales.
+ Métodos de célculo de la estructura electrénica en el estado excitado.
+  Métodos Multiconfiguracionales: CASSCF and RASSCF.
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+  Problemas practicos: eleccion del espacio activo, calculos a un estado vs calculos "state-average". Consideraciones
sobre las bases de calculo

¢+ Elmétodo CASPT2.

+  Problemas en el método CASPT2 y soluciones: estados intrusos, cruces evitados, mezcla de estados de valencia-
Rydberg

6. Espectro electronico: métodos TD-DFT
+ Linear response TDDFT, propagacion de la densidad electronica.
+  Calculo de espectros, aproximacion a los funcionales de intercambio y correlacion. Ejemplos.

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

- Comprender los fundamentos teoricos y practicos de técnicas con las que puede analizar la estructura electrénica, morfo-
l6gica y estructural de un compuesto.

- Elestudiante 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 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 o autbnomo.

- 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.

- Elestudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.

- Conocimiento de una lengua extranjera.
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Transversales.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesién magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Seminarios.
Atencion personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias. Actividades de seguimiento on-line.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
] TOTALES
auténomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.

Sesiones magistrales 25 37 62

- Enaula
Practicas - Enel Iaborgtorio .

- En aula de informética

- De campo

- De visualizacion (visu)
Seminarios 20 30 50
Exposiciones y debates
Tutorias 2 3 5
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Exdmenes 3 3

TOTAL 50 70 120
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9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.

Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria
E03 30%

E07 70%

Instrumentos de evaluacion

EO01. Asistencia y participacion en las clases magistrales.

E02. Realizacion de controles (tests) a lo largo del curso.

E03. Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura.
E04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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.
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Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.
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FUNDAMENTOS MATEMATICOS DE LA MECANICA CUANTICA

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo Plan ECTS 5.0
Caracter Obligatoria Curso 1.0 Periodicidad
Area
Departamento
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Por determinar (consultar http://www.emtccm.org/) | Grupo/s

Departamento

Area

Centro

Despacho

Horario de tutorias
URL Web

E-mail | Teléfono |

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

Blogue formativo al que pertenece la materia

Modulo 1. Fundamentos

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

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacion equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura

5.- Contenidos

1- Introduccion y conceptos basicos de algebra

2- Espacios funcionales

3- Postulados de la Mecénica Cuantica

4- Principales Teoremas en Mecanica Cuantica

5- Momento angular, Spin. Composicion de momentos.

6- Métodos de variaciones y perturbaciones (independiente y dependiente del tiempo)
7- Particulas independientes e idénticas

8- Sistemas polielectronicos

9- Segunda cuantizacion

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

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

- Comprender los fundamentos teoricos y practicos de técnicas con las que puede analizar la estructura electronica, morfo-
l6gica 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.
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- 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 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 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 ptblicos

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 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.
- Elestudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.
- El estudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.
- Elestudiante es capaz de trabajar en equipo tanto a nivel multidisciplinar como con sus propios pares.
- Elestudiante es organizado en el trabajo y sabe gestionar el tiempo.

Transversales.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesion magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Seminarios.
Atencién personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias. Actividades de seguimiento on-line.
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Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
] TOTALES
auténomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.

Sesiones magistrales 30 45 75

- Enaula
Practicas - Enel Iaborgtorio .

- En aula de informética

- De campo

- De visualizacion (visu)
Seminarios 12 18 30
Exposiciones y debates
Tutorias 5 7 12
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Exdmenes 3 3

TOTAL 50 70 120

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.

Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria
E03 30%

E07 70%

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.
EO04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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. Realizacién 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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LABORATORIO DE QUIMICA TEGRICA APLICADA

1.- Datos de la Asignatura

Caodigo Plan ECTS 5.0
Caréacter Optativa Curso 1.0 Periodicidad
Area Quimica Fisica
Departamento Quimica Fisica
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Susana Gémez Carrasco Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimicas

Despacho C3511

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail susana.gomez@usal.es Teléfono 923294485
Profesor Ma 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
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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

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Mddulo 3. Optatividad

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

Perfil profesional.

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacién equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura
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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 repre-
sentacion grafica, herramientas matematicas.

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

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

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

- Elestudiante tiene conocimientos tanto a nivel de usuario como de administrador de sistema complejos de célculo 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 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 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 aplicacion de sus conocimientos y juicios

- Quelos 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.

- El estudiante posee capacidad de analisis y sintesis.

- Elestudiante es organizado en el trabajo y sabe gestionar el tiempo.




3 Master Universitario en Master Europeo en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional ® Guia Académica 2013-2014
UNIVERSIDAD DE SALAMANCA

Transversales.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesion magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Practicas en aulas informaticas. Seminarios.
Atencion personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias. Actividades de seguimiento on-line.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
. TOTALES
autéonomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.

Sesiones magistrales 20 30 50

- Enaula
Practicas - Enel Iaborqtorio .

- En aula de informética 18 14 32

- De campo

- De visualizacion (visu)
Seminarios 7 11 18
Exposiciones y debates
Tutorias 2 3 5
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 3 3

TOTAL 50 58 108
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9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.

Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria
E03 30%

E07 70%

Instrumentos de evaluacion

E01. Asistencia y participacion en las clases magistrales.

E02. Realizacion de controles (tests) a lo largo del curso.

E03. Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura.
E04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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. Realizacién 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.




Master Universitario en Master Europeo en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional ® Guia Académica 2013-2014
UNIVERSIDAD DE SALAMANCA

Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.
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LASERES

1.- Datos de la Asignatura

Caodigo Plan ECTS 5.0
Caréacter Optativa Curso 1.0 Periodicidad
Area Quimica Fisica
Departamento Quimica Fisica
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Jesus Aldegunde Carrion Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimicas

Despacho C3503

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail jalde@usal.es Teléfono 923294485
Profesor Susana Gomez Carrasco Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3511

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios
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URL Web

E-mail susana.gomez@usal.es Teléfono 923294485
Profesor M2 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 lgonsan@usal.es | Teléfono | 923294485

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Mddulo 3. Optatividad

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

Perfil profesional.

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacién equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura
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5.- Contenidos

1. Introduccion. ;Qué es un laser? ; Para qué se usa? Caracteristicas de la luz laser.

2. Propiedades del Iaser. Niveles de energia. Formacién de lineas espectrales: coeficientes de Einstein. Emision espontanea
y estimulada. Inversion de poblacion y saturacion. Ensanchamiento de lineas espectrales. Ejemplos practicos de laseres.

3. Laseres de onda continua (cw) y laseres pulsados. Generacién de laseres de onda continua. Reduccién del ancho de
banda. Formacion de laseres pulsados por Q-switching y por modelocking. Segundo armoénico. Pulsos laseres de atose-
gundos y trenes de pulsos de atosegundos.

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

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

6. Tratamiento tedrico. Bases de estados en el continuo electrénico: B-splines. Integracion directa de la ecuacion de Schro-
dinger 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 ionizacién y disociacion. Control dptimo.

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

- Elestudiante 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.

- Elestudiante conoce los fundamentos de los laseres y esta familiarizado con la resolucion 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 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 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 aplicacion de sus conocimientos y juicios
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- 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 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.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesion magistral.
Atencion personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias. Actividades de seguimiento on-line.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
. TOTALES
autonomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.
Sesiones magistrales 40 60 100
- Enaula
- - En el laboratorio
Practicas
- En aula de informatica
- De campo
- De visualizacion (visu)
Seminarios
Exposiciones y debates
Tutorias 7 3 10
Actividades de seguimiento online
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Horas de
L . HORAS
Horas dirigidas por el profesor tre}bajo TOTALES
autonomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 3 3
TOTAL 50 63 113

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacién vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.

Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.
E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria
E03 30%

E07 70%
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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.
EO04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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.

EQ07. Realizacion de un examen escrito al final del curso

E08. Realizacién 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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LENGUA EUROPEA (INGLES)

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo 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 Filolofia Inglesa

Area Filolofia Inglesa

Centro

Despacho

Horario de tutorias
URL Web

E-mail | Teléfono |

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Médulo 1. Fundamentos

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

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

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacién equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura

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

5.- Contenidos

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

- El estudiante tiene capacidad de generar nuevas ideas.

- Elestudiante 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 conversacion 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 ambigliedades

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

- Elestudiante es organizado en el trabajo y sabe gestionar el tiempo.

- Conocimiento de una lengua extranjera.

- El estudiante posee razonamiento critico.
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Transversales.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesién magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Seminarios. Exposiciones. Debates.
Atencion personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
] TOTALES
autéonomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.

Sesiones magistrales 18 27 45

- Enaula
Practicas - Enel Iabora?torio .

- En aula de informética

- De campo

- De visualizacion (visu)
Seminarios 18 27 45
Exposiciones y debates 7 10 17
Tutorias 4 7 11
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 3 3

TOTAL 50 71 121
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9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

10.- Evaluacion

Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E02 10%

E03 20%

E07 60%

E11 10%

Convocatoria extraordinaria
E02 10%

E03 20%

E07 60%

E11 10%

Instrumentos de evaluacion

EO01. Asistencia y participacion en las clases magistrales.

E02. Realizacion de controles (tests) a lo largo del curso.

E03. Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura.
E04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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.

E07. 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.
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Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.
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LINUX Y LINUX DE GESTON

1.- Datos de la Asignatura

Caodigo Plan ECTS 5.0
Caréacter Optativa Curso 1.0 Periodicidad
Area Quimica Fisica
Departamento Quimica Fisica
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador M2 Dolores Gonzalez Sanchez Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimicas

Despacho C3501

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

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

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3511

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios
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URL Web

E-mail susana.gomez@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

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Madulo 3. Optatividad

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

Perfil profesional.

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacién equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura
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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

Especificas.

- Elestudiante 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 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 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 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 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.

El estudiante posee capacidad de andlisis y sintesis.

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

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesién magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Practicas en aulas informaticas. Seminarios.
Atencion personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias. Actividades de seguimiento on-line.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
] TOTALES
autéonomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.

Sesiones magistrales 20 30 50

- Enaula
Practicas - Enel Iabora?torio ‘

- En aula de informatica 18 14 32

- De campo

- De visualizacion (visu)
Seminarios 7 11 18
Exposiciones y debates
Tutorias 2 3 5
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 3 3

TOTAL 50 58 108
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9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.

Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria
E03 30%

EQ7 70%

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.
EO04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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.

EQ07. Realizacion de un examen escrito al final del curso

E08. Realizacién 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.
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Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.
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MECANICA ESTADISTICA Y APLICACIONES EN SIMULACION

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo Plan ECTS 5.0
Caracter Obligatoria Curso 1.0 Periodicidad
Area
Departamento
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Por determinar (consultar http:/www.emtccm.org/) | Grupo/s

Departamento

Area

Centro

Despacho

Horario de tutorias
URL Web

E-mail | Teléfono |

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Médulo 1. Fundamentos

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

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacion equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura

5.- Contenidos

1. Colectivos y postulados de la mecanica estadistica.

2. Colectivos microcandnico, candnico y grancanonico.

3. Estadisticas de Fermi-Dirac, Bose-Einstein y Boltzmann.

4. Mecanica estadistica clasica.

5. Aplicaciones a sistemas ideales: gases ideales, gas ideal de fotones, fonones, electrones en metales.

6. Sistemas de particulas que interactian: gases reales diluidos, segundo coeficiente del virial, ecuacion de van der Waals.
7. Métodos Monte Carlo

8. Calculo de propiedades termodinamicas y estructurales

9. Aspectos practicos de la simulacién por ordenador

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

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

- Comprender los fundamentos teoricos y practicos de técnicas con las que puede analizar la estructura electronica, morfo-
légica 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 particién y aplicar las estadisticas cuanticas y la clasica a los sistemas
ideales de interés en Quimica.
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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 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 aplicacidn 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.

El estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.

El estudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.

Transversales.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesion magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Seminarios.
Atencion personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias. Actividades de seguimiento on-line.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo
auténomo

HORAS
TOTALES

Horas Horas no
presenciales. | presenciales.

Sesiones magistrales 30 45 75
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Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
] TOTALES
autonomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.
- Enaula
Practicas - Enel Iaborgtorio _
- En aula de informatica
- De campo
- De visualizacion (visu)
Seminarios 12 18 30
Exposiciones y debates
Tutorias 5 7 12
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 3 3
TOTAL 50 70 120

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.
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Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria
E03 30%

EQ7 70%

Instrumentos de evaluacion

E01. Asistencia y participacion en las clases magistrales.

E02. Realizacién de controles (tests) a lo largo del curso.

E03. Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura.
EO04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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.

E07. 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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METODOS DE LA QUIMICA TEORICA |

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo Plan ECTS 5.0
Caracter Obligatoria Curso 1.° Periodicidad
Area
Departamento
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Por determinar (consultar http:/www.emtccm.org/) | Grupo/s

Departamento

Area

Centro

Despacho

Horario de tutorias
URL Web

E-mail | Teléfono |

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Mddulo 2. Métodos

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

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacién equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura

5.- Contenidos

1. Métodos Ab initio:

- Metodo de Hartree-Fock: RHF y UHF

- Funciones de base, pseudopotenciales y potenciales efectivos.
Teoria de perturbaciones Moller-Plesset

- Vison general de métodos no perturbacionales basados en funcion de onda: Métodos de interaccidn de configuraciones,

Métodos CoupledCluster, Métodos Multiconfiguracionales

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

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

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

- Comprender los fundamentos teoricos y practicos de técnicas con las que puede analizar la estructura electronica, morfo-
l6gica y estructural de un compuesto.
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- El estudiante esta familiarizado con los postulados fundamentales de la Mecénica Cuéntica necesarios para un buen en-
tendimiento de los métodos mas comunes utilizados en quimica cuantica.

- Elestudiante 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 aplicacién
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 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 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 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.

- Elestudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.

- Elestudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.

Transversales.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesion magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Seminarios.
Atencidn personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias. Actividades de seguimiento on-line.
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8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
. TOTALES
auténomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.

Sesiones magistrales 25 37 62

- Enaula
Practicas - Enel Iaborgtorio '

- En aula de informética

- De campo

- De visualizacion (visu)
Seminarios 20 30 50
Exposiciones y debates
Tutorias 2 3 5
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 3 3

TOTAL 50 70 120

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.
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Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria
E03 30%

E07 70%

Instrumentos de evaluacion

E01. Asistencia y participacion en las clases magistrales.

E02. Realizacion de controles (tests) a lo largo del curso.

E03. Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura.
E04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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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METODOS DE LA QUIMICA TEORICA I

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo Plan ECTS 5.0
Caracter Obligatoria Curso 1.0 Periodicidad
Area
Departamento
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Por determinar (consultar http://www.emtccm.org/) | Grupo/s

Departamento

Area

Centro

Despacho

Horario de tutorias
URL Web

E-mail | Teléfono |

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

Blogue formativo al que pertenece la materia

Modulo 2. Métodos

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

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacién equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura

5.- Contenidos

+  Ecuacién de Schadinger dependiente del tiempo.

¢ Dinamicas ab initio: Métodos basados en la ecuacién de Ehrenfest, Born-Oppenheimer Molecular Dynamics, Carr-Parrinello
Molecular Dynamics.

+  Mecanica Molecular, fuerzas intermoleculares. campos de fuerza y estrategias de parametrizacion

+  Métodos QW/MM

+ Métodos de solvente: modelos discretos, continuos, mixtos.

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

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

- Comprender los fundamentos teoricos y practicos de técnicas con las que puede analizar la estructura electronica, morfo-
l6gica 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.

- Elestudiante es capaz de discernir entre los diferentes métodos existentes y como seleccionar el mas adecuado para cada
problema.
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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 (o0 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 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 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 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.

- Elestudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.

- Elestudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.

Transversales.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesion magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Seminarios.
Atencion personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias. Actividades de seguimiento on-line.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas de
.y . HORAS
Horas dirigidas por el profesor tra}bajo TOTALES
auténomo

Horas Horas no
presenciales. | presenciales.
Sesiones magistrales 25 37 62
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Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
] TOTALES
autonomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.
- Enaula
Practicas - Enel Iaborgtorio _
- En aula de informatica
- De campo
- De visualizacion (visu)
Seminarios 20 30 50
Exposiciones y debates
Tutorias 2 3 5
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 3 3
TOTAL 50 70 120

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.
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Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria
E03 30%

EQ7 70%

Instrumentos de evaluacion

E01. 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.
EO04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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.

E07. 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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NIVELACION EN FiSICA

1.- Datos de la Asignatura

Codigo Plan ECTS 5.0
Caracter Opta Curso 1.° Periodicidad
Area Quimica Fisica
Departamento Quimica Fisica
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Jesus Aldegunde Carrion Grupo/s

Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3503

Horario de tutorias A decidir en funcion de horarios

URL Web

E-mail jalde@usal.es | Teléfono | 923294485

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Complementos Formativos

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

Esta asignatura ha sido disefiada para aquellos estudiantes provenientes de grados afines al de Quimica, que requieran me-
jorar su base en quimica.
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Perfil profesional.

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacién equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura

Se busca que esta asignatura garantice un nivel homogéneo entre los estudiantes que siguen el Master.

5.- Contenidos

TEMA I: MOMENTO ANGULAR

Momento angular y rotaciones: reglas de conmutacion. Teoria general del momento angular y base estandar. Operadores esca-
lares y vectoriales. Momento angular orbital: arménicos esféricos. Suma de momentos angulares: casos simples.

TEMA II: POTENCIALES CENTRALES. ATOMO DE HIDROGENO

Fuerzas centrales: conservacion del momento angular y ecuacién de Schrédinger para la parte radial. Potencial Coulombiano
y atomo de Hidrogeno. Densidades de carga y corriente de orbitales hidrogenoides. Oscilador arménico isétropo.

TEMA Ill: EL ESPIN

Descripcion no relativista de una particula de espin Y. Matrices de Pauli y espinores. El espin del electron: momento magnético
y manifestaciones fisicas.

TEMA IV: IDENTIDAD DE PARTICULAS

Particulas indistinguibles en el &mbito cuantico. Fermiones y bosones. Principio de exclusion de Pauli: &tomos plurielectrénicos
y Tabla Periddica.

TEMA V: METODOS APROXIMADOS

Teoria de perturbaciones estacionarias. Estructura fina del 4tomo de Hidrdgeno. Perturbaciones dependientes del tiempo: regla
de oro de Fermi. Nociones sobre el método variacional.
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6.- Competencias a adquirir

Especificas.

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

- Elestudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.

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

Transversales.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesion magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Seminarios.
Atencion personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
] TOTALES
autonomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.
Sesiones magistrales 30 45 75

- Enaula

- En el laboratorio

- En aula de informatica
- De campo

- De visualizacion (visu)

Practicas
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Horas de
. . HORAS
Horas dirigidas por el profesor tre?bajo TOTALES
autonomo
Horas Horas no
, presenciales. | presenciales.
Seminarios 15 23 38
Exposiciones y debates
Tutorias
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 5 7 12
TOTAL 50 75 125

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.

Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E02 30%

E10 40%

E04 30%

Convocatoria extraordinaria
E04 30%

E07 70%
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Instrumentos de evaluacion

EO01. Asistencia y participacion en las clases magistrales.

E02. Realizacion de controles (tests) a lo largo del curso.

E03. Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura.
EO04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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.

Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.
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NIVELACION EN MATEMATICAS

1.- Datos de la Asignatura

Caodigo Plan ECTS 5.0
Caréacter Optativa Curso 1.0 Periodicidad
Area Quimica Fisica
Departamento Quimica Fisica
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Susana Gémez Carrasco Grupo /s
Departamento Quimica Fisica

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimicas

Despacho C3511

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

E-mail susana.gomez@usal.es Teléfono 923294485
Profesor 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
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URL Web
E-mail Igonsan@usal.es | Teléfono | 923294485

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Complementos Formativos

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

Esta asignatura ha sido disefiada para aquellos estudiantes provenientes de grados afines al de Quimica, que requieran me-
jorar su base en quimica.

Perfil profesional.

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacién equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura

Se busca que esta asignatura garantice un nivel homogéneo entre los estudiantes que siguen el Méaster.

5.- Contenidos

1. MATRICES Y SISTEMAS LINEALES

2. ESPACIOS VECTORIALES

3. APLICACIONES LINEALES

4. DETERMINANTES

5. ESTRUCTURA DE LOS ENDOMORFISMOS

6. DUALIDAD

7. TEMAS ADICIONALES: algebra lineal sobre cuerpos finitos, espacios lineales de dimensién infinita.
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6.- Competencias a adquirir
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Especificas.

Basicas/Generales.

de ideas, a menudo en un contexto de investigacion.

de ser en gran medida autodirigido o auténomo.
- Elestudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.

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

- Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales en el desarrollo y/o aplicacion

- Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que habra

Transversales.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesion magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Seminarios.
Atencion personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
] TOTALES
autonomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.
Sesiones magistrales 30 45 75

- Enaula

- En el laboratorio

Practicas - "
- En aula de informatica

- De campo

- De visualizacion (visu)
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Horas de
L . HORAS
Horas dirigidas por el profesor tre}bajo TOTALES
autonomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.
Seminarios 15 23 38
Exposiciones y debates
Tutorias 5 7 12
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar) 50 75 125
Examenes 4 6 10
TOTAL 50 68 118

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacién vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.

Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E02 15%

E05 15%

E07 70%

Convocatoria extraordinaria
E02 15%
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E05 15%
E07 70%

Instrumentos de evaluacion

EO01. Asistencia y participacion en las clases magistrales.

E02. Realizacion de controles (tests) a lo largo del curso.

E03. Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura.
E04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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.

Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.




Master Universitario en Master Europeo en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional ® Guia Académica 2013-2014
UNIVERSIDAD DE SALAMANCA

NIVELACION EN QUIMICA

1.- Datos de la Asignatura

Caodigo Plan ECTS 5.0
Caréacter Optativa Curso 1.0 Periodicidad
Area Quimica Fisica
Departamento Quimica Fisica
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

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

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimicas

Despacho C3501

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios

URL Web

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

Area Quimica Fisica

Centro Facultad de Ciencias Quimica

Despacho C3511

Horario de tutorias A decidir en funcién de horarios




78 Master Universitario en Master Europeo en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional ® Guia Académica 2013-2014
UNIVERSIDAD DE SALAMANCA

URL Web

E-mail susana.gomez@usal.es | Teléfono | 923294485

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Complementos Formativos

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

Esta asignatura ha sido disefiada para aquellos estudiantes provenientes de grados afines al de Quimica, que requieran me-
jorar su base en quimica.

Perfil profesional.

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacion equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura

Se busca que esta asignatura garantice un nivel homogéneo entre los estudiantes que siguen el Master.

5.- Contenidos

1.- FUNDAMENTOS DE QUIMICA CUANTICA
+ Antecedentes de la Mecanica Cuantica
+ Introduccién a la Mecanica Cuantica.
+  Atomos
+  Moléculas y Enlace Quimico
+ Interaccion Radiaccion-Materia
2. ESPECTROSCOPIA MOLECULAR
*  Moléculas Diatomicas
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*  Moléculas Poliatémicas

+  Espectroscopias de Resonancia Magnética.
3. TERMODINAMICA ESTADISTICA

«  Termodinamica Estadistica

*  Funciones de Particion.
4. MACROMOLECULAS

PROGRAMA DE PRACTICAS.

1.- Resolucion de sistemas modelo: Pozos de potencial, barreras y efecto tunel.
2.- Espectros atomicos.

3.- Curvas de energia potencial para moléculas diatomicas.
4.- Calculo de superficies de energia potencial.

5.- Teoria de orbitales moleculares en moléculas poliatémicas.
6.- Espectros UV de moléculas conjugadas.

7.- Fotofisica.

8.- Espectroscopia de infrarrojo y Raman.

9.- Simulacion de Espectros NMR y ESR.

10.- Determinacion de pesos moleculares de polimeros.

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

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

- 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.

Transversales.
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7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesion magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Seminarios. Practicas en laboratorios.
Atencién personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
) TOTALES
autonomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.

Sesiones magistrales 20 35 55

- Enaula
Practicas - Enel Iaborgtorio . 8 6 14

- En aula de informética 8 6 14

- De campo

- De visualizacion (visu)
Seminarios 10 15 25
Exposiciones y debates
Tutorias
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 4 6 10

TOTAL 50 68 118

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacién vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.

Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E04 15%

E03 25%

E02 15%

E11 23%

E07 22%

Convocatoria extraordinaria
E07 70%

E03 25%

E04 5%

Instrumentos de evaluacion

E01. Asistencia y participacion en las clases magistrales.

E02. Realizacion de controles (tests) a lo largo del curso.

E03. Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura.
E04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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.

Recomendaciones para la evaluacion.

Recomendaciones para la recuperacion.
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PROFUNDIZACION EN LOS METODOS DE LA QUIMICA TEORICA

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo Plan ECTS 5.0
Caracter Obligatoria Curso 1.0 Periodicidad
Area
Departamento
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Por determinar (consultar http:/www.emtccm.org/) | Grupo/s

Departamento

Area

Centro

Despacho

Horario de tutorias
URL Web

E-mail | Teléfono |

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Mddulo 3. Optatividad

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

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacién equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura

5.- Contenidos

-Integrales moleculares. Propiedades y técnicas de calculo.

-Ecuaciones SCF. Convergencia. Métodos de escalado lineal.

-Teoria de Perturbaciones. Convergencia de MPn. Diagramas. Teorema de linkedclusters.
-Métodos locales de correlacion electronica. Local Pair Natural Orbitals

-Combinacion de Energias de Fragmentos Moleculares

- Eficiencia y escalado de los métodos. Coste computacional.

-Métodos explicitamente correlacionados.

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

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

- Comprender los fundamentos teoricos y practicos de técnicas con las que puede analizar la estructura electronica, morfo-
l6gica 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.

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

Los estudiantes deben ser capaces de fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance tecnologico 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.

El estudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.

Transversales.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesion magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Practicas en aulas informaticas. Seminarios.
Atencién personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias. Actividades de seguimiento on-line.

8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas dirigidas por el profesor Ht(r)arlizge HORAS
glaas poretp 0 TOTALES
auténomo

Horas Horas no
presenciales. | presenciales.

Sesiones magistrales 25 37 62
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Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
. TOTALES
auténomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.
- Enaula
Practicas - Enel Iaborgtorio .
- En aula de informatica
- De campo
- De visualizacién (visu)
Seminarios 20 30 50
Exposiciones y debates
Tutorias 2 3 5
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 3 3
TOTAL 50 70 120

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.




Master Universitario en Master Europeo en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional ® Guia Académica 2013-2014
UNIVERSIDAD DE SALAMANCA

Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria
E03 30%

EQ7 70%

Instrumentos de evaluacion

E01. Asistencia y participacion en las clases magistrales.

E02. Realizacién de controles (tests) a lo largo del curso.

E03. Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura.
EO04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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.

E07. 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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SIMETRIA EN ATOMOS, MOLECULAS Y SOLIDOS

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo Plan ECTS 5.0

Caracter Obligatoria Curso 1.° Periodicidad

Area

Departamento

Plataforma:
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Por determinar (consultar http:/www.emtccm.org/) | Grupo/s

Plataforma Virtual

Departamento

Area

Centro

Despacho

Horario de tutorias
URL Web

E-mail | Teléfono |

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Médulo 1. Fundamentos

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

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacion equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura

5.- Contenidos

1. Aplicaciones de la teoria de grupos a atomos.

2. Simetria en Moléculas:

Simetria: operaciones, grupos puntuales, representacion matricial
Aplicaciones de la simetria en Quimica Cuantica.

3. Simetria en Sdlidos:

Simetrias espaciales

Estructuras isotropicas y anisotropicas

Red reciproca de una red de Bravais.

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

- Elestudiante posee la base matematica necesaria para el correcto tratamiento de la simetria en atomos, moléculas y sélidos,
con énfasis en las posibles aplicaciones.

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

El estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.

El estudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.

Transversales.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesion magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Seminarios.
Atenciodn personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias. Actividades de seguimiento on-line.

8.-

Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas dirigidas por el profesor Ht(r);?);ge ek
RO 020 | TOTALES
auténomo

Horas Horas no
presenciales. | presenciales.

Sesiones magistrales 20 30 50
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Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
. TOTALES
auténomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.
- Enaula
Pracii - En el laboratorio
facticas - En aula de informética
- De campo
- De visualizacion (visu)
Seminarios 20 30 50
Exposiciones y debates
Tutorias 5 7 12
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 5 5
TOTAL 50 67 117

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.
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Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria
E03 30%

E07 70%

Instrumentos de evaluacion

E01. Asistencia y participacion en las clases magistrales.

E02. Realizacion de controles (tests) a lo largo del curso.

E03. Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura.
E04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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.




Master Universitario en Master Europeo en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional ® Guia Académica 2013-2014
UNIVERSIDAD DE SALAMANCA

SOLIDOS

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo Plan ECTS 5.0
Caracter Obligatoria Curso 1.0 Periodicidad
Area
Departamento
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Por determinar (consultar http:/www.emtccm.org/) | Grupo/s

Departamento

Area

Centro

Despacho

Horario de tutorias
URL Web

E-mail | Teléfono |

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Mddulo 3. Optatividad

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




Master Universitario en Master Europeo en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional ® Guia Académica 2013-2014
UNIVERSIDAD DE SALAMANCA

Perfil profesional.

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacién equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura

5.- Contenidos

1. Theoretical Models
+ Theoretical Models in Surface and Materials Science
+  The Cluster Model
+  Periodic Models
+  Case studies: adsorption in metal oxides and nitrides

+  Geometry and symmetry of crystals
+  Thermodynamic properties of a pure crystal
+  The free electron model
+  Tight-binding methods
+  General electronic structure methods
3. Applications
+ Abinitio calculation of the electronic structure of solids.
+ Abinitio simulation of magnetic and optical properties of impurities and structural instabilities of solids
+  Molecular dynamics : Car Parrinello
+ Abinitio simulation of the structure, thermodynamic properties and reactivity in surfaces.
+  Hot topics in solid state chemistry
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6.- Competencias a adquirir

Especificas.

quimica, Ciencias de Materiales, Astrofisica y Catalisis
l6gica y estructural de un compuesto.

tidiana.
- Proporcionar al alumno la metodologia basica para el tratamiento de sistemas periodicos, cristales y polimeros.

- Adquirir una vision global de las distintas aplicaciones de la Quimica Tedrica y modelizacion en campos de la Quimica, Bio-
- Comprender los fundamentos tedricos y practicos de técnicas con las que puede analizar la estructura electrénica, morfo-

- Elestudiante debe ser capaz de desenvolverse oralmente, en una lengua extranjera, en diferentes contextos de la vida co-

Basicas/Generales.

de ideas, a menudo en un contexto de investigacion
nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area de estudio
especializados y no especializados de un modo claro y sin ambigliedades

de ser en gran medida autodirigido o autdnomo.

con discapacidad y c) los valores propios de una cultura de paz y de valores democraticos.
- Elestudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.
- El estudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.

- Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales en el desarrollo y/o aplicacién
- Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucidn de problemas en entornos
- Que los estudiantes sepan comunicar sus conclusiones -y los conocimientos y razones Ultimas que las sustentan- a publicos
- Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que habra
- 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

Transversales.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesion magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Seminarios.
Atencién personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias. Actividades de seguimiento on-line.




8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes
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Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
] TOTALES
autonomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.

Sesiones magistrales 25 37 62

- Enaula

- - En el laboratorio

Préacticas - e

- En aula de informatica

- De campo

- De visualizacion (visu)
Seminarios 20 30 50
Exposiciones y debates
Tutorias 2 3 5
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 3 3

TOTAL 50 70 120

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.
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Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria
E03 30%

EQ7 70%

Instrumentos de evaluacion

E01. 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.
EO04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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.

E07. 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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TECNICAS COMPUTACIONALES Y CALCULO NUMERICO

1.- Datos de la Asignatura

Cadigo Plan ECTS 5.0
Caracter Obligatoria Curso 1.° Periodicidad
Area
Departamento
Plataforma:
Plataforma Virtual
URL de Acceso:

Datos del profesorado

Profesor Coordinador Por determinar (consultar http:/www.emtccm.org/) | Grupo/s

Departamento

Area

Centro

Despacho

Horario de tutorias
URL Web

E-mail | Teléfono |

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

Bloque formativo al que pertenece la materia

Mddulo 2. Métodos

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

Académico e investigador.

3.- Recomendaciones previas

Haber cursado un Grado o Licenciatura en Quimica o titulacion equivalente.

4.- Objetivos de la asignatura

5.- Contenidos

Algoritmos y Programacion.

Programacién FORTRAN.

Célculo matricial.

Calculo Integral.

Busqueda de ceros y optimizacion de funciones.
Andlisis multivariante.

O wh =

6.- Competencias a adquirir

Especificas.

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

- Los estudiantes manejan las técnicas mas usuales de programacion en fisica y en quimica y esta familiarizado con las he-
rramientas de célculo esenciales en estas areas.

- Elestudiante es capaz de desarrollar programas eficientes en Fortran con el fin de utilizar dichas herramientas en su trabajo
cotidiano.
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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 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 informacion 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 ambigtiedades

- 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.

- Elestudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales.

- El estudiante es capaz de resolver problemas y tomar decisiones.

- El estudiante posee capacidad de analisis y sintesis.

Transversales.

7.- Metodologias docentes

Actividades tedricas (dirigidas por el profesor): Sesion magistral.
Actividades practicas guiadas (dirigidas por el profesor): Practicas en aulas informaticas. Seminarios.
Atencidn personalizada (dirigida por el profesor): Tutorias. Actividades de seguimiento on-line.
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8.- Prevision de distribucion de las metodologias docentes

Horas de
Horas dirigidas por el profesor trabajo HORAS
\ TOTALES
autéonomo
Horas Horas no
presenciales. | presenciales.

Sesiones magistrales 20 30 50

- Enaula
Practicas - Enel Iaborgtorio _

- En aula de informatica 18 14 32

- De campo

- De visualizacion (visu)
Seminarios 7 11 18
Exposiciones y debates
Tutorias 2 3 5
Actividades de seguimiento online
Preparacion de trabajos
Otras actividades (detallar)
Examenes 3 3

TOTAL 50 58 108

9.- Recursos

Libros de consulta para el alumno

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

10.- Evaluacion

Consideraciones Generales

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.
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Criterios de evaluacion

Convocatoria ordinaria.

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria
E03 30%

E07 70%

Instrumentos de evaluacion

E01. Asistencia y participacion en las clases magistrales.

E02. Realizacion de controles (tests) a lo largo del curso.

E03. Realizacion de un informe critico de las practicas realizadas o de ejercicios relacionados con la asignatura.
E04. Discusion en tutorias y seminarios sobre los ejercicios, trabajos o practicas realizadas en la asignatura.

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.







