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Descripcion general

2.1. Modulo al que pertenece la materia en el Plan de Estudios. Materias con las que

se relaciona:

Médulo de Estructura y Reactividad Quimica. Se relaciona fundamentalmente con las
asignaturas de dicho médulo.

2.2. Papel que juega este curso en ese bloque formativo y en el conjunto del Plan de

Estudios:

Es una asignatura orientada a instruir a los alumnos en el manejo basico de los programas de la
guimica computacional. Su caracter es fundamentalmente practico, limitandose a introducir los

conceptos de Quimica Tedérica mas necesarios a un nivel basico.

Competencias del titulo

Caédigo Competencias del titulo

Al Definir conceptos, principios, teorias y hechos especializados de las diferentes areas de la Quimica

A2 Proponer alternativas para la resolucion de problemas quimicos complejos de las diferentes especialidades quimicas

Ad Innovar en los métodos de sintesis y andlisis quimico relacionados con las diferentes areas de la Quimica.

A7 Operar con instrumentacion avanzada para el andlisis quimico y la determinacion estructural

B2 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.

B7 Identificar informacién de la bibliografia utilizando los canales apropiados e integrar dicha informacion para plantear y contextualizar un
tema de investigacion.

B10 Utilizar terminologia cientifica en lengua inglesa para argumentar los resultados experimentales en el contexto de la profesiéon quimica

B14 Demostrar una actitud de respeto hacia las opiniones, los valores, los comportamientos y practicas de otros.

Resultados de aprendizaje

Resultados de aprendizaje Competencias del
titulo
Adquirir conocimientos basicos sobre los métodos computacionales més usados en la AM1
actualidad.
Saber seleccionar el método de célculo méas adecuado para un problema determinado AM2

teniendo en cuenta los recursos computacionales disponibles.

Manejar a nivel de usuario no experto un programa de estructura electronica. AM7

Saber calcular con programas de quimica computacional propiedades moleculares basicas AM7 | BM2

como energias, geometrias o frecuencias de vibracion.

Conocer como se eval(an interacciones intermoleculares. AM4

Conocer como se determinan constantes de velocidad de reacciones quimicas. AM4
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Entender los fundamentos del método de dindmica molecular. AM1
Identificar informacién relacionada con la quimica computacional en la literatura cientifica utilizando los canales apropiados. BM7
Utilizar terminologia cientifica asociada a la quimica computacional en lengua inglesa. BM10
Aplicar correctamente las tecnologias de captacion y organizacién de informacién BM7
para solucionar problemas empleando herramientas de modelizacién molecular. BM10
Demostrar una actitud de respeto hacia las opiniones, los valores, los comportamientos y BM14
practicas de otros.

Que los estudiantes sepan aplicar conocimientos de modelizacién molecular en contextos mas amplios (o multidisciplinares). BM2
Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad BM2
de formular juicios a partir de una informacion que, siendo incompleta o limitada, incluya BM7
reflexiones sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la aplicacion de sus

conocimientos y juicios.

Definir conceptos, principios, teorias y hechos especializados en el ambito de la modelizacién molecular. AM1

Proponer alternativas para la resolucién de problemas quimicos complejos utilizando herramientas de quimica computacional. | AM2

Innovar en los métodos de caracterizacién de moléculas con ayuda de los métodos de quimica computacional. AM4

Operar con las herramientas computacionales mas comunes en el ambito de la modelizacién molecular. AM7

Tema 1. Clasificacion de métodos y caracteristicas de

superficies de energia potencial.

Quimica computacional. Métodos de mecanica molecular. Métodos de la quimica
cuéntica.

Energia molecular y energia electrénica. Modelo electrostatico. Separacién de los
movimientos

electrénico y nuclear. Hipersuperficie de energia potencial (PES).

Tema 2. Optimizacién de geometrias, célculo de frecuencias y | Minimos sobre una PES. Analisis conformacional y técnicas de muestreo. Algoritmos

propiedades termodinémicas.

Tema 3. Interacciones intermoleculares y efectos del

disolvente.

Tema 4. Introduccién a la dindmica molecular.

Practica 1. Célculos basicos sobre estructura molecular.

Préactica 2. Aplicaciones en espectroscopia.
Préactica 3. Calculo de indices de reactividad.

Préactica 4. Estudio de reacciones quimicas.

Préacticas a través de TIC
Trabajos tutelados
Prueba mixta

Sesion magistral

Atencion personalizada

para
optimizacion de geometrias. Calculo de frecuencias de vibracion. Propiedades
termodinamicas.

Interacciones intermoleculares. Error de superposicion de base. Efectos del
disolvente. Modelos

de polarizacion continua.

Métodos para modelizacion molecular dependiente del tiempo. Particularizaciones de
las

ecuaciones del movimiento en dinamica molecular. Condiciones periddicas y otros
elementos de

los estudios de dinamica molecular.

Ejemplos précticos de calculos basicos usando métodos de quimica computacional.
Aplicacion de la quimica computacional a problemas espectroscépicos.

Estudio de la reactividad quimica de sistemas modelo.

Estudio de reacciones quimicas representativas.

A7 B7 B10 B14 17 6 23
A2 A4 A9 0 25 25
A1 B10 2 8 10

Al B2 4 12 16

1 0 1
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Préacticas a través de
TIC

Trabajos tutelados

Prueba mixta

Sesién magistral

Trabajos tutelados

Trabajos tutelados

Prueba mixta
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En ellas, el profesor de cada universidad propondra al alumno las practicas

mas convenientes, segun su formacién previa. Dado el caracter aplicado de esta asignatura son
la parte principal. Sirven para que el alumno adquiera familiaridad con la utilizacion de los
programas de quimica computacional y la metodologia de trabajo de esta disciplina. Para estas
practicas, el alumno dispondra de un breve guion de cada una de ellas. Tras una explicacion del
profesor, el alumno realizara individualmente, o en grupos de dos, los célculos necesarios para
la consecucion de los objetivos de la practica. Tomara todas las notas que considere oportunas.
Terminado el periodo de practicas debera presentar una memoria escueta que recoja método y
resultados obtenidos y, de ser necesario, su discusion.

La asistencia a estas clases es obligatoria. Las faltas deberan ser justificadas documentalmente,
aceptandose razones de salud, asi como aquellos casos contemplados en la normativa
universitaria vigente. La préactica no realizada se recuperara de acuerdo con el profesor
correspondiente.

El profesor encargado de las practicas en cada Universidad propondra a los

alumnos un ejercicio computacional que deberan llevar a cabo individualmente y que sera

evaluado.

Examen final breve. El examen final versara sobre la totalidad de los contenidos de la asignatura e incluira cuestiones

relativas a las practicas de laboratorio, diferentes en cada universidad, que

supondran el 20% de la nota global de la asignatura. El 10% restante se evaluara con las
cuestiones relacionadas con las clases expositivas (comunes a las tres universidades).
Leccion impartida por el coordinador de la materia. Puede tener formatos

diferentes (teoria, problemas y/o ejemplos generales, directrices generales de la materia?). El
profesor puede contar con apoyo de medios audiovisuales e informaticos pero, en general, los
estudiantes no necesitan manejarlos en clase. Estas clases seguiran los contenidos en la Guia
Docente de la asignatura. La asistencia a estas clases no es obligatoria, pero si es

recomendable.

Los alumnos del méaster podran acudir a tutorias para solicitar orientacién o resolver dudas sobre cualquier aspecto puntual o

general de la asignatura. Para ello, haran uso del horario de tutorias del profesor correspondiente. Se recomienda que el

alumnado emplee las tutorias para buscar asesoramiento para realizar el trabajo dirigido.

A2 A4 A9 La evaluacién continua tendra un peso del 70% en la calificacion de la asignatura y

constara de dos componentes: practicas (30%) y trabajo dirigido (40%).

Al B10 El examen final versara sobre la totalidad de los contenidos de la asignatura e incluira
cuestiones relativas a las practicas de laboratorio, diferentes en cada universidad, que
supondran el 20% de la nota global de la asignatura. El 10% restante se evaluara con

las
cuestiones relacionadas con las clases expositivas (comunes a las tres

universidades).
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Préacticas a través de A7 B7 B10 B14 La evaluacién continua tendra un peso del 70% en la calificacion de la asignatura y 30

TIC constara de dos componentes: practicas (30%) y trabajo dirigido (40%).

Observaciones evaluacion

La evaluacion de esta materia se hard mediante evaluacién continua, en la que tendra especial

importancia el trabajo desarrollado en las practicas y en trabajo dirigido. También se realizara

un examen final breve. Sera obligatorio asistir a las practicas. Las practicas no realizadas se

recuperaran de acuerdo con el profesor. En todo caso, para aprobar la asignatura, sera requisito imprescindible haber realizado el trabajo dirigido.
Los alumnos repetidores tendran el mismo régimen de asistencia a las clases que los que cursan la asignatura por primera vez.

El alumno debe estudiar los conceptos tedricos introducidos en los distintos temas, asi como las

notas personales que haya tomado durante la realizacion de las practicas y la memoria que

elabore tras su realizacion. Aquellos alumnos que encuentren dificultades importantes pueden

acudir en las horas de tutoria del profesor a solicitar la ayuda oportuna.

Fuentes de informacién

Basica - F. Jensen (2007). Introduction to Computational Chemistry. Wiley

- J. B. Foresman, A. Frisch, (1996). Exploring Chemistry with Electronic Structure Methods. Gaussian Inc.

Complementaria

Recomendaciones

Asignaturas que se recomienda haber cursado previamente

Asignaturas que se recomienda cursar simultdneamente

Asignaturas que contintdan el temario

Otros comentarios

Recomendaciones para el estudio de la materia:

? - Se considera conveniente asistir a las clases expositivas.

? - Es fundamental mantener el estudio de la materia ?al dia?.

? - La asignatura es fundamentalmente practica. Es por ello, muy importante, que el alumno participe activamente en estas clases. Cualquier duda
que pudiera surgir debera ser consultada con el profesor.

? - La realizacion cuidadosa del trabajo dirigido es fundamental.

Recomendaciones de cara a la recuperacion: El profesor de cada universidad analizara con aquellos alumnos que no superen con éxito el proceso de

evaluacion, y si asi lo desean, las dificultades encontradas en el aprendizaje de los contenidos de la asignatura.

(*) La Guia Docente es el documento donde se visualiza la propuesta académica de la UDC. Este documento es publico y no se puede
modificar, salvo cosas excepcionales bajo la revision del 6rgano competente de acuerdo a la normativa vigente que establece el proceso

de elaboracién de guias
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