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Prerequisits
Es recomendable tener buenos conocimientos de Mecanica Cuantica y Fisica del Estado Sdlido.

Conocimientos basicos de UNIX y fundamentos de programacion (FORTRAN/C/C++) son deseables.

Objectius

Alcanzar una vision global de los métodos de calculo en sistemas nanométricos, y las posibilidades y
limitaciones de cada técnica. Entender los principios fundamentales del calculo de estructura electrénica y de
los algoritmos de dinamica molecular. Introducir las bases de la programacion, y conocer la estructura general
de los cédigos de simulacién en lenguajes de programacion cientifica mas frecuentes. Aplicar estos métodos
computacionales al estudio de sistemas bio-nano-tecnoldgicos. Desarrollar habilidades basicas para el
desarrollo de un proyecto de investigacion en equipo, y exposicion publica de las conclusiones del estudio.

Competéncies

® Adaptar-se a noves situacions.

® Aplicar els conceptes, principis, teories i fets fonamentals relacionats amb la nanociéncia i la
nanotecnologia a la resolucié de problemes de natura quantitativa o qualitativa en I'ambit de la
nanociéncia i la nanotecnologia.

® Aprendre de manera autdbnoma.

® Comunicar-se amb claredat en anglés.

® Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.

® Demostrar motivacio per la qualitat.



® Demostrar que es comprenen els conceptes, principis, teories i fets fonamentals relacionats amb la
nanociencia i la nanotecnologia.

® Gestionar I'organitzacio i la planificacié de tasques.

® |nterpretar les dades obtingudes mitjangant mesures experimentals, incloent-hi I'is d'eines
informatiques, identificar-ne el significat i relacionar-les amb les teories quimiques, fisiques o
bioldgiques apropiades.

® |iderar i coordinar grups de treball.

® Obtenir, gestionar, analitzar, sintetitzar i presentar informacio, incluent-hi la utilitzacié de mitjans
telematics i informatics.

® Operar amb un cert grau d'autonomia.

® Proposar idees i solucions creatives.

® Raonar de forma critica.

® Reconéixer els termes relatius als ambits de la fisica, la quimica, la biologia, la nanociéncia i la
nanotecnologia en llengua anglesa i fer servir I'anglés de manera eficag per escrit i oralment en I'ambit
laboral.

® Reconeixer i analitzar problemes fisics, quimics i bioldgics en I'ambit de la nanociéncia i la
nanotecnologia i plantejar respostes o treballs adequats per a la seva resolucid, incloent-hi en els casos
necessaris I'Us de fonts bibliografiques.

® Resoldre problemes i prendre decisions.

® Treballar en equip i cuidar les relacions interpersonals de treball.

Resultats d'aprenentatge

1. Adaptar-se a noves situacions.
2. Analitzar correctament les bases de dades mitjangant paquets estadistics.
3. Aplicar els conceptes de la programacio estructurada i orientada a objectes al desenvolupament de
programes per a la simulacié i computacié de propietats en la nanoescala.
4. Aplicar els continguts teorics adquirits a I'explicacié de fenomens experimentals.
5. Aplicar tecniques Monte Carlo a la resolucié de problemes en nanotecnologia.
6. Aprendre de manera autdbnoma.
7. Avaluar els resultats experimentals de manera critica i deduir-ne el significat.
8. Comprendre textos i bibliografia en anglés sobre cadascuna de les técniques, metodologies, eines i
instruments de la matéria.
9. Comunicar-se amb claredat en anglés.
10. Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.
11. Demostrar motivacio per la qualitat.
12. Exposar informes breus sobre la matéria en anglés.
13. Fer cerques bibliografiques de documentacio cientifica.
14. Gestionar I'organitzacio i la planificacié de tasques.
15. Identificar els diferents paradigmes de simulacio en la nanoescala (primers principis, méetodes
semiempirics, metodes de continu, dinamica molecular).
16. Identificar les situacions en les quals les diferents metodologies estudiades poden ajudar a resoldre
situacions problematiques i saber seleccionar la técnica més optima
17. Interpretar discrepancies entre resultats teorics i practics (incloent simulacio) trobats a les mesures.
18. Interpretar les capacitats d'un programa de simulacié en funcio dels termes que el model incorpora i
dels efectes que se'n deriven.
19. Liderar i coordinar grups de treball.
20. Obtenir, gestionar, analitzar, sintetitzar i presentar informacio, incluent-hi la utilitzacié de mitjans
telematics i informatics.
21. Operar amb un cert grau d'autonomia.
22. Proposar idees i solucions creatives.
23. Raonar de forma critica.
24. Reconéixer el rang d'aplicabilitat, tant respecte a mides del sistema com als tipus de propietats
computables, d'aquests paradigmes de simulacio.
25. Reconéixer els termes propis de cadascun dels topics de la matéria Metodologies i experimentacio en
nanociéncia i nanotecnologia.
26. Redactar informes sobre la matéria en anglés.
27. Resoldre problemes amb I'ajuda de bibliografia complementaria proporcionada.



28. Resoldre problemes i prendre decisions.

29. Treballar en equip i cuidar les relacions interpersonals de treball.

30. Utilitzar adequadament els reposadors i llibreries de métodes numeérics per a la resolucié dels
problemes d'algebra lineal que apareixen en la simulacio de sistemes nanomeétrics.

31. Utilitzar programes per a calculs de primers principis i de dinamica molecular.

Continguts
Métodos de estructura electronica en la nano-escala (9 horas)

Introduccion a la simulacidon de nanosistemas. El problema de la estructura electrénica: la aproximacion
Hartree-Fock y las correlaciones electronicas. Fundamentos de la Teoria del Funcional de la Densidad. Las
equaciones de Kohn-Sham. La aproximacion del pseudopotencial. Representaciones de las funciones de
onda electronica. Métodos semi-empiricos: Tight-Binding. Predicciones de propiedades de materiales.

Potenciales interatomicos e intermoleculares (6 horas)

Potenciales interatémicos para liquidos. Potenciales interatdmicos para semiconductors. Potenciales
interatdmicos para metales. Campos de Fuerzas para Biomoléculas y optimizacion de estructuras
biomoleculares.

Algoritmos de simulacion (10 horas)

Fundamentos de mecanica estadistica. El método Monte-Carlo. Fundamentos de Dinamica Molecular.
Dinamica molecular microcanénica. Dinamica molecular a presion y temperatura constante. Aplicacions de la
dindmica molecular a biomolécules y sistemes bio-nano-tecnoldgicos.

Introduccidn a la programacion (7 horas)

Fundamentos de programacion (Fortran vs C++). Estructura modular de los programas. Utilizacion de
variables, funciones y subrutinas. Uso de librerias. Introduccion a algoritmos basicos. Condiciones de
contorno.

Estructura de un programa Tight-Binding: Construccidn del Hamiltoniano, diagonalizacién y autoconsistencia.

Estructura de un programa sencillo de dinamica molecular: busqueda de vecinos, calculo de energia total y
fuerzas, ecuaciones del movimiento.

Practicas de laboratorio (20 horas)

Practicas guiadas en ordenador sobre los diferentes aspectos expuestos en las clases magistrales.

Metodologia
La formacion se basara en clases magistrales, problemas de aula, y practicas en laboratorio de computacion.

El alumno también debera resolver problemas individuales que seran evaluados, y desarrollar un pequefio
proyecto de investigacion en grupo, que se expondra publicamente en clase.

Activitats formatives

Titol Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tipus: Dirigides

Clases Magistrales 25 1 1,5,6,8,9,10, 11, 13, 15, 16, 17, 18, 20, 21, 22, 23, 24, 25, 26, 27,
28

Practicas de Aula 7 0,28 1,2,3,6,8,10, 11, 13, 14, 16, 20, 21, 22, 23, 25, 26, 27, 28, 29, 30,



31

Practicas de laboratorio 20 0,8 1,2,3,4,6,7,8,10, 11, 13, 14, 16, 17, 18, 19, 20, 21, 22, 23, 25, 26,
27, 28, 29, 30, 31

Tipus: Autonomes

Estudio y resolucion de 33 1,32 6, 8, 21, 23, 25, 28

problemas

Trabajo practico 25 1 7,8,9,10, 11,12, 13, 14, 19, 20, 22, 26, 28, 29

Avaluacié

Las practicas son obligatorias. Evaluacién continua mediante problemas (20%), practicas de laboratorio e
informes de las mismas (40%). Se plantearan pequefos proyectos que seran expuestos en inglés en clase

(40%).

Activitats d'avaluacio

Titol Pes Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Practicas de 35% 10 0,4 2,3,4,7,8,10, 14, 16, 17, 21, 22, 25, 26, 27, 28, 29, 30, 31
laboratorio

Problemas 20% 10 0,4 6, 8,10, 11, 13, 17, 21, 22, 23, 27, 28

independientes

Proyecto practico 45% 20 0,8 1,2,3,4,5,6,7,9,11,12,13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20, 21, 22, 23,

24,25, 27, 28, 29, 30, 31
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