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Prerequisits

Es recomanable haver aprovat |es assignatures "Enllag Quimic i Estructurade laMatéria’, "Mecanicai Ones' i "Fisica
Classica'.

Objectius

Adquisicio de coneixements basics de Mecanica Quanticai de laseva aplicacio per analitzar les propietats de la matéria
al'escala nanométrica. El curs esta organitzat en tres unitats. A la primera sintrodueixen els fonaments de la descripci
quantica de la matéria. Una segona unitat desenvol upa aquests fonaments per a convertir-los en una potent maguinaria
per a calcul. En latercera part es mostren les seves aplicacions en la simulacié de sistemes nanoscopics.

Competéncies

Nanociéncia i Nanotecnologia

® 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 oralment i per escrit en la llengua propia.

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

® (Gestionar l'organitzacio i la planificacio de tasques.

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

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

® Proposar idees i solucions creatives.

® Raonar de forma critica.

® Reconeixer 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 biologics 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
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necessaris I'Us de fonts bibliografiques.
® Resoldre problemes i prendre decisions.

Resultats d"aprenentatge

1. Analitzar situacions i problemes en I'ambit de la fisica i plantejar respostes o treballs de tipus
experimental utilitzant fonts bibliografiques.

2. Aplicar els continguts tedrics adquirits a I'explicacié de fendmens experimentals.

Aplicar I'equacié de Schroedinger a sistemes quantics unidimensionals com pous de potencial i/o

oscil-ladors i a tridimensionals com molécules.

Aprendre de manera autdbnoma.

Avaluar els resultats experimentals de manera critica i deduir-ne el significat.

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

Emprar la tecnologia de la informacid i la comunicacid per a la documentacié de casos i problemes.

Exposar informes breus sobre la matéria en anglés.

9. Fer cerques bibliografiques de documentacio cientifica.

10. Gestionar l'organitzacié i la planificacioé de tasques.

11. Indicar les bases fisiques de la mecanica quantica i relacionar-les amb fets experimentals.

12. Interpretar textos i bibliografia en anglés sobre fisica i materials a nivell basic.

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

14. Proposar idees i solucions creatives.

15. Raonar de forma critica.

16. Reconéixer els termes relatius a la fisica i els materials.

17. Reconéixer en processos fisicoquimics els fendmens d'intercanvis d'energia i les lleis que els governen.

18. Reconéixer la dualitat ona-particula.

19. Redactar informes sobre la matéria en anglés.

20. Relacionar les propietats dels atoms i molécules amb la mecanica quantica.

21. Resoldre I'equacié de Schrddinger per a problemes unidimensionals i ser capag de calcular I'efecte
tunel en diversos sistemes fisics.

22. Resoldre problemes amb I'ajuda de bibliografia complementaria proporcionada.

23. Resoldre problemes i prendre decisions.

24. Utilitzar correctament les eines informatiques necessaries per a calcular, representar graficament i
interpretar les dades obtingudes, aixi com la seva qualitat.

25. Utilitzar programes de tractament de dades per elaborar informes.

@

i S

Continguts
|. Fonaments

Origens de la Mecanica Quantica. - Radiacio del cos negre. Hipotesi de Planck.- Model de Bohr.- Dualitat ona
particula.- Principi d'incertesa de Heisenberg.- Natura quantica de la matéria.

Elements de matematiques

Postulats de la mecanica Quantica.- Equacié de Schrédinger.- Aplicacié a sistemes senzills.- Atom
d'hidrogen.- Moment angular.- Orbitals atomics.- Spin

[l. Maquinaria

Aproximacions per a la descripcié de sistemes polielectronics i polinuclears.

Atoms polielectronics.- Antisimetria: Principi de Pauli.- Determinant de Slater.

Estructura electrénica molecular.- Aproximacié de Born-Oppenheimer.- Aproximacio d'orbitals moleculars.

El métode Hartree-Fock.- Mes enlla del métode Hartree-Fock. Correlacié electronica.
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Teoria del funcional de la densitat.

. Aplicacions

Aplicacions de la Mecanica Quantica.- Jerarquia de metodes teorics.

Simulacions com experiments computacionals.- Teories i models.- Nivells de calcul.

Estructures i reacciones: Superficies d'energia potencial.- Optimitzacions de geometria.- Calcul de propietats
moleculars.

Sistemes complexos.

Classes practiques

Sessio6 1. Estructura electronica. Métode Hartree-Fock. Correlacio electronica. Métodes DFT.
Sessi6 2. Optimitzacié de geometria. Determinacié de propietats moleculars.

Sessio 3. Superficies d'energia potencial. Energies d'enllag, assemblatge i reaccio.

Sessid 4. Superficies d'energia potencial. Simulacié de reaccions quimiques.

Metodologia
Classesdeteoria

El professor/a explicarael contingut del programa amb suport audiovisual. Es disposara de material de suport per as
alumnes al Campus Virtual.

Classes de problemes

Les classes de problemes serviran per consolidar i veure'n com es porten ala practica els coneixements adquirits en les
classes de teoria. Saniran intercalant amb les classes de teoria per reforcar-ne aspectes determinats o en acabar les
unitats tematiques. Els alumnes disposaran dels enunciats dels exercicis que hauran d'anar resolent al Ilarg del curs. El
plantejament/resoluci6 dels exercicis es fard ales classes de problemes sota la direcci6 del professor.

Sessions de practiques

L es sessions practiques es duran aterme al'aulainformatica. Els alumnes utilitzaran programes de calcul que apliquen
la metodologia de la mecanica quantica per a estudiar I'estructurai evolucio de sistemes nanoscopics.
Activitats formatives

Titol Hores ECTS Resultats d aprenentatge

Tipus: Dirigides

Classes de problemes 10 0,4 1,3, 11,17, 18, 20, 21, 22, 23
Classes de teoria 28 1,12 3,11, 17, 18, 20, 21
Sessions de practiques 12 0,48 2,4,5,7,15, 23, 24, 25

Tipus: Supervisades

Presentacio oral 4 0,16 1,2,5,7,8,9,10, 12, 13, 15, 16, 19, 22
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Tipus: Autonomes

Estudi 68 2,72 3,4,11,14,15,17, 18, 20, 21, 22

Avaluaci6

Examens escrits: Suposaran el 70% de la nota. Es programaran dos examens parcials al llarg del curs i un
examen final. Els dos examens parcials tenen el mateix pes (35%). Cal tenir una nota igual o superior a 4
(sobre 10) a cada parcial per poder aprovar I'assignatura sense anar a I'examen final. En cas de no haver
arribat a una nota de 4 a un o els dos parcials caldra fer I'examen final. L'examen final és nomes per a
recuperacio i comprén tota la matéria del curs. Caldra obtenir un minim de 4 punts (sobre 10) en aquesta part
per poder aprovar l'assignatura.

Practiques: Suposaran el 15% de la nota. Els alumnes hauran de contestar les preguntes formulades en els
guions de les practiques. L'assisténcia a les sessions de practiques i la presentacié dels informes es obligatori.

Presentacioé oral d'un treball: Suposara el 15% de la nota. Cap al final del curs els alumnes realitzaran per
grups un treball consistent en cercar, a les revistes de més impacte del camp de les Nanociéncies, un article
recent en el que els calculs quantics siguin una part important dels resultats i exposar-ho publicament. Cada
grup disposara d'un temps de presentacié i hi haura també un torn de preguntes. La presentacié oral es
obligatoria.

Activitats d avaluaci6

Titol Pes Hores ECTS Resultats d’aprenentatge
Examens escrits (parcials i 70% 8 0,32 2,3,5,6, 11, 15,17, 18, 20, 21, 22, 23
final)
Informes de practiques 15% 10 0,4 2,3,4,5,6,7,9,10, 11,13, 17, 18, 20, 21, 22, 23, 24, 25
Presentacio oral d'un treball 15% 10 0,4 1,2,3,4,5,7,8,9,11,12,13, 14, 15,17, 18, 19, 20, 21,
22,23
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