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Teléfono, Horario y Duracién Dia Horario Lugar
Lugar de atencion Segundo Miércoles 11:00- 12:00 868887425,
al alumnado Cuatrimestre Facultad
de Quimica
Segundo Jueves 11:00- 12:00 868887425,
Cuatrimestre Facultad
de Quimica

2. Presentacion

Quimica Tedrica y Computacional es una asignatura de caracter optativo que se imparte en el Grado de
Master, consta de 3 créditos ECTS, y tiene una duracién cuatrimestral. La quimica computacional es una
rama de la Quimica que ha adquirido cuerpo de identidad propio a partir de la década de los noventa del
siglo pasado. Utiliza ordenadores para ayudar a resolver problemas quimicos mediante “"modelizaciones

" del sistema que puden llegar a ser verdaderos “~“experimentos tedricos”. Para ello, los resultados de la
guimica tedrica se incorporan a programas informaticos que permiten calcular las estructuras y propiedades
de moléculas , asi como aplicarlos al estudio de los estados liquido y sélido. Sus resultados normalmente
complementan la informacién obtenida en experimentos quimicos, pero en muchos casos pueden predecir

fendmenos quimicos no observados hasta la fecha.

La asignatura tiene un enfoque eminentemente practico que se concreta en un niumero reducido de clases
tedricas en el aula para pasar lo antes posible a la discusion y analisis de los resultados tedricos obtenidos
en sistemas concretos de distinta complejidad, y su comparacién (en los casos que sea posible) con los

correspondientes valores experimentales.

3. Condiciones de acceso a la asighatura

3.1 Incompatibilidades
Ninguna

3.2 Recomendaciones
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4. Competencias de la asignatura y su relacién con las competencias de
la titulacidon

Competencia 1. Disponer de un conocimiento avanzado de métodos de célculo electréonico ab initio para la determinacién
de la estructura molecular.
- CBM-4. Posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que habra de ser en gran
medida autodirigido o auténomo.
- CGM-1. Adquirir conocimientos avanzados en los diferentes campos de la Quimica Fina y Molecular.
- CGM-3. Capacidad para estar actualizados e interpretar criticamente la teoria y practica de la Quimica Fina y Molecular.
- CGM-5. Capacidad de interpretar los resultados de la investigacion en quimica.
- CGM-14. Habilidades relacionadas con las tecnologias de la informacién y la comunicacién en Quimica.
- CGM-15. Adquirir las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar formandose para enfrentarse con garantias de éxito
a sus retos cientificos y profesionales.
- CGM-16. Capacidad para la elaboracion y defensa de proyectos
- CEM-8. Capacidad para entender los mecanismos de reaccion en la sintesis de compuestos quimicos y disefiar rutas sintéticas
que permitan obtener los compuestos buscados.
- CME-12. Ser capaces de relacionar la estructura con las propiedades fisicas y quimicas de nuevos compuestos quimicos
- CEM-14-13. Adquirir un conocimiento avanzado de la reactividad de los compuestos de coordinacién y sus potenciales
aplicaciones.
Competencia 2. Conocer y manejar los métodos basados en la teoria del funcional de la densidad.
- CBM-4. Posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que habra de ser en gran
medida autodirigido o auténomo.
- CGM-1. Adquirir conocimientos avanzados en los diferentes campos de la Quimica Fina y Molecular.
- CGM-5. Capacidad de interpretar los resultados de la investigacion en quimica.
- CGM-14. Habilidades relacionadas con las tecnologias de la informacién y la comunicacién en Quimica.
- CGM-15. Adquirir las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar formandose para enfrentarse con garantias de éxito
a sus retos cientificos y profesionales.
- CGM-16. Capacidad para la elaboracion y defensa de proyectos
- CEM-8. Capacidad para entender los mecanismos de reaccion en la sintesis de compuestos quimicos y disefiar rutas sintéticas
que permitan obtener los compuestos buscados.
- CME-12. Ser capaces de relacionar la estructura con las propiedades fisicas y quimicas de nuevos compuestos quimicos
- CEM-14-13. Adquirir un conocimiento avanzado de la reactividad de los compuestos de coordinacién y sus potenciales
aplicaciones.
Competencia 3. Desarrollar técnicas de modelizacién y simulacién de sistemas quimicos basadas en los métodos de
dindmica Browniana, dinamica molecular y Montecarlo.
- CBM-4. Posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que habra de ser en gran
medida autodirigido o auténomo.
- CGM-1. Adquirir conocimientos avanzados en los diferentes campos de la Quimica Fina y Molecular.
- CGM-3. Capacidad para estar actualizados e interpretar criticamente la teoria y practica de la Quimica Fina y Molecular.
- CGM-5. Capacidad de interpretar los resultados de la investigacion en quimica.
- CGM-14. Habilidades relacionadas con las tecnologias de la informacién y la comunicacién en Quimica.
- CGM-15. Adquirir las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar formandose para enfrentarse con garantias de éxito
a sus retos cientificos y profesionales.
- CGM-16. Capacidad para la elaboracion y defensa de proyectos
- CEM-8. Capacidad para entender los mecanismos de reaccion en la sintesis de compuestos quimicos y disefiar rutas sintéticas
que permitan obtener los compuestos buscados.
- CME-12. Ser capaces de relacionar la estructura con las propiedades fisicas y quimicas de nuevos compuestos quimicos
- CEM-14-13. Adquirir un conocimiento avanzado de la reactividad de los compuestos de coordinacién y sus potenciales
aplicaciones.
Competencia 4. Conocer los procedimientos que permiten la resolucién analitica y/o numérica de las ecuaciones que
rigen los procesos cinético-difusivos
- CBM-4. Posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que habra de ser en gran
medida autodirigido o auténomo.
- CGM-1. Adquirir conocimientos avanzados en los diferentes campos de la Quimica Fina y Molecular.
- CGM-3. Capacidad para estar actualizados e interpretar criticamente la teoria y practica de la Quimica Fina y Molecular.
- CGM-5. Capacidad de interpretar los resultados de la investigacion en quimica.
- CGM-14. Habilidades relacionadas con las tecnologias de la informacién y la comunicacién en Quimica.
- CGM-15. Adquirir las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar formandose para enfrentarse con garantias de éxito
a sus retos cientificos y profesionales.
- CGM-16. Capacidad para la elaboracion y defensa de proyectos
- CEM-8. Capacidad para entender los mecanismos de reaccion en la sintesis de compuestos quimicos y disefiar rutas sintéticas
que permitan obtener los compuestos buscados.
- CME-12. Ser capaces de relacionar la estructura con las propiedades fisicas y quimicas de nuevos compuestos quimicos
- CEM-14-13. Adquirir un conocimiento avanzado de la reactividad de los compuestos de coordinacién y sus potenciales
aplicaciones.
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5. Contenidos

TEMA 1 La ecuacion de Schrodinger. El hamiltoniano molecular. La aproximacion de Born-

Oppenheimer.

TEMA 2 Métodos ab initio. Conjunto de funciones base. Método Hartree-Fock. Teoria de
perturbaciones de Moller-Plesset. Interaccidon de configuracion.

TEMA 3 Teoria del funcional de densidad. Teorema de Hohenberg-Kohn. Método de Kohn-
Sham. Funcionales de intercambio y correlacion.

TEMA 4 Céalculos en moléculas. Optimizacién de la geometria. Calculos de energia de punto
Unico. Calculo de propiedades moleculares.

TEMA 5 Reactividad quimica. Caracterizacion de puntos estacionarios. Minimos y estados de
transicién. Superficies de energia potencial. Trayectorias de reaccién. Energias de activacion.
TEMA 6 Procesos cinético-difusivos. Ecuaciones diferenciales en derivadas parciales. Métodos
analiticos de integracién. Transformada de Laplace. Solucidn en series de potencias. Ejemplos.
TEMA 7 Ecuaciones diferenciales en derivadas parciales. Métodos numéricos de integracién.

Método de las diferencias finitas. Ejemplos.

6. Metodologia Docente

Actividad Horas Trabajo Volumen
Metodologia
Formativa Presenciales| Autbnomo | de trabajo

Presentacion en el aula de los conceptos
Leccion magistral 18 18 36
y procedimientos asociados a la materia.

Actividades en el aula para el seguimiento
Seminarios individual o en grupo de la adquisicion 4 4 8

de las competencias de la materia

Actividades
Realizacion de practicas de laboratorio y de microaula 6 6 12
practicas

Tutorias en grupo para contrastar los avances en
Tutorias 2 2
la adquisicién de las competencias de la materia
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Actividad Horas Trabajo Volumen
Metodologia
Formativa Presenciales| Autonomo | de trabajo
Actividades
Lectura critica de articulos de investigacion 17 17
individuales
Total 30 45 75

7. Horario de la asignatura

http://www.um.es/web/quimica/contenido/estudios/masteres/quimica-fina/2014-15#horarios

8. Sistema de Evaluacion

Métodos / Los conocimientos adquiridos en las clases magistrales se evaluaran mediante

Instrumentos pruebas escritas

Competencia
Criterios de Valoraciéon|Se valoraran tanto los conocimientos adquiridos como la capacidad de

Evaluada
presentacion de los mismos

Ponderacion 90%

Métodos / Los seminarios y tutorias se evaluaran de forma continua

Competencia |Instrumentos

Evaluada |[Criterios de Valoracion|Se valorara la participacion activa de los alumnos

Ponderacién 10%

Fechas de exdmenes
http://www.um.es/web/quimica/contenido/estudios/masteres/quimica-fina/2014-15#examenes

9. Bibliografia (basicay complementaria)
A Computational Approach to Chemistry. D. M. Hirst. Cambridge University Press (1990)

A Guide to Molecular Mechanics and Quantum Chemical Calculations, W.J. Hehre, Wavefunctions, Inc.

Irvine, CA 2003
Computer Software Applications in Chemistry. P. C. Jurs. John Wiley and Sons (1991).

Transient Techniques in Electrochemistry. D. D. MacDonald. Plenum Press (1981).
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http://www.um.es/web/quimica/contenido/estudios/masteres/quimica-fina/2014-15#horarios
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= Introduction to Computational Chemistry. F. Jensen. John Wiley and Sons (1999).
= Monte Carlo Methods. Vol. I. Basics. M. H. Kalos y P. A. Whitlock. John Wiley and SOns (1986).
= Numerical Recipes. W. H. Press, B. P. Flannery, S. A. Teukolsky y W. T. Vetterling. Blackwells

(1990).
Density Functional Methods in Chemistry and Material Science. M. Springborg (ed.) John Wiley and

]

Sons (1997).

10. Observaciones y recomendaciones




