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Prerequisits

Es important haver cursat I'assignatura de quimica quantica, aixi com les assignatures ciéncia dels materials i
caracteritzacié de materials

Objectius

L'assignatura Quimica Computacional de Solids esta dissenyada per introduir a I'alumne les estratégies
computacionals per modelitzar i simular I'estructura electronica de materials senzills i les seves superficies.
També, es presenten les estratégies per modelitzar els fendmens d'adsorcid i la reactivitat en sistemes
heterogenis solid-gas i solid-liquid.

Per aquest motiu, la primera part de I'assignatura es centra en presentar els diferents métodes de calcul
(métodes basats en la funcié d'ona, basats en la teoria del funcional de la densitat (DFT) i métodes de
mecanica molecular). En una segona part es presenten les particularitats de la modelitzaci6 de sistemes
periddics, fent emfasi especial a la modelitzacio de superficies i els fenomens d'adsorcio.

Els objectius generals son:
1. Determinar els métodes de calcul més adients per resoldre una problematica determinada.

2. Contrastar els avantatges i inconvenients dels models més habituals per la modelitzacié de solids en
problematiques senzilles

3. Dissenyar estratégies per modelitzar superficies i processos d'adsorcio.

4. Aplicar els models més comuns de la simulacié de materials a casos senzills.

Competencies



® "Interpretar les dades obtingudes mitjangant mesures experimentals, incloent-hi I'Us d'eines

informatiques; identificar-ne el significat i relacionar les dades amb les teories quimiques, fisiques o
biologiques apropiades.”

® Adaptar-se a noves situacions.
® Aplicar els coneixements quimics a la resolucié de problemes de naturalesa quantitativa o qualitativa

en ambits familiars i professionals.

® Aprendre de manera autbnoma.

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

® Demostrar iniciativa i esperit emprenedor.

® Demostrar motivacié per la qualitat.

® Demostrar que es comprenen els conceptes, els principis, les teories i els fets fonamentals de les

diferents arees de la quimica.

® Emprar correctament la llengua anglesa en I'ambit de la quimica.
® Gestionar l'organitzacié i la planificacié de tasques.

® Gestionar, analitzar i sintetitzar informacié.

® Mantenir un compromis étic.

® Mostrar sensibilitat en gliestions mediambientals.

® Obtenir informacid, incloent-hi la utilitzacié de mitjans telematics.
® Proposar idees i solucions creatives.

® Raonar de forma critica.

® Reconeixer i analitzar problemes quimics i plantejar respostes o treballs adequats per a resoldre'ls.
® Resoldre problemes i prendre decisions.

® Tenir destresa per al calcul numeéric.

® Treballar en equip i cuidar les relacions interpersonals de treball.
® Utilitzar la informatica per al tractament i presentacié d'informacio.

Resultats d'aprenentatge
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Adaptar-se a noves situacions.

Analitzar els resultats obtinguts de les reaccions catalitiques realitzades al laboratori.
Analitzar els resultats obtinguts en els calculs de modelitzacié de materials solids.

Aplicar models finits en problemes de quimica de superficies simples.

Aprendre de manera autbnoma.

Comparar els fonaments dels metodes de la quimica quantica i de la mecanica molecular.
Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.

Construir un model finit representatiu a partir de I'estructura cristal-lina del solid.

Construir un modelo de superficie simple a partir de la estructura cristalina del sélido.
Demostrar iniciativa i esperit emprenedor.

. Demostrar motivacié per la qualitat.

. Descriure les bases de la simulacio per ordinador.

. Diferenciar entre les diverses estratégies que s'apliquen en la simulacio de materials.

. Distingir els models de superficie utilitzats per modelitzar el comportament de solids.

. Gestionar l'organitzacio i la planificacio de tasques.

. Gestionar, analitzar i sintetitzar informacio.

. Identificar els fonaments basics de la modelitzacié de solids.

. Llegir, analitzar i extreure informacio de textos en llengua anglesa sobre els diversos ambits del camp

de la quimica de materials.

Manejar programes informatics de calcul, de simulacié i de tractament de bases de dades per analitzar
mesures estructurals de materials.

Mantenir un compromis étic.

Mostrar sensibilitat en qliestions mediambientals.

Obtenir informacio, incloent-hi la utilitzacié de mitjans telematics.

Plantejar la modelitzacié de processos d'adsorcié de molécules simples en superficies conegudes.
Plantejar simulacions per a I'obtencio d'informacié energética i d'estructura electronica de solids
cristal-lins ben descrits.

Proposar idees i solucions creatives.

Raonar de forma critica.

Reconeixer els termes basics associats a la modelitzacié de sdlids en llengua anglesa.



28. Reconeixer I'estrategia de modelitzacié de solids aplicada a exemples procedents de fonts
bibliografiques.

29. Resoldre problemes i prendre decisions.

30. Tenir destresa per al calcul numeéric.

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

32. Utilitzar la informatica per al tractament i presentacié d'informacié.

Continguts

L'assignatura es divideix essencialment en dues parts. Una primera part general on s'introdueixen els métodes
de calculs més comuns i una segona part en la que es detallen les particularitats de la modelitzacié de
materials i superficies.

En concret els temes principals de I'assignatura son.

Primera part: Fonaments de la quimica computacional.

1. Introduccié - metode Hartree-Fock

2. Métodes post-Hartree-Fock.

3. Métodes basats en la teoria del funcional de la densitat (DFT)
4. Mecanica molecular i métodes hibrids.

5. Exploracio de la superficies de potencial i solvatacio.
Segona part: Aplicacié en la simulacié de solids i superficies.
6. Introduccio a la modelitzacié de solids.

7. Models periodics. Espai real i reciproc. Teorema de Blochl.
8. Estructura de bandes i densitat d'estats.

9. Modelitzacioé de superficies i processos d'adsorcid. Enllag en superficies i reactivitat.

Metodologia
El curs es desenvolupa principalment a través de tres activitats dirigides:

1. Les classes magistrals on el professor presenta i explica el contingut tedric del curs i on es discuteixen
exemples i problemes senzills.

2. Sessions a l'aula d'informatica on es resolen problemes senzills associats al contingut del tema que s'esta
treballant

3. Sessions de practiques.

En aquestes sessions els alumnes desenvolupen un projecte senzill d'adsorcié d'una molécula senzilla a un
material tipus. Aquest projecte inclou:

a. Estudi de I'estructura electronica del material
b. Construccio del model de superficie i avaluacié de la seva estabilitiat

c. Calcul de I'energia d'adsorcio en funcié de la densitat de molécules adsorbides



Aixi doncs, I'alumne aplica a casos senzills els nivells de calcul presentats durant al curs aixi com els models

més habituals de la modelitzacié de solids i superficies. Aquestes sessions practiques, per contraposicio a les
sessions a l'aula d'informatica, seran poc guiades afavorint la iniciativa de I'estudiant per resoldre el problema
plantejat.

Activitats formatives

Titol Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tipus: Dirigides

Classes magistrals 34 1,36 4,6,7,12,13, 14,17, 20, 26, 27, 28

Sessions practiques 18 0,72 1,3,5,8,9,10, 15, 16, 19, 22, 23, 24, 25, 26, 28, 29, 31, 32

Tipus: Supervisades

Preparacio de les practiques 5 0,2 15

Tipus: Autonomes

Bibliografia 6 0,24 3,5,7,10, 14, 15, 16, 18, 22, 25, 27, 28, 29, 31
Estudi 52 2,08 5,6,12,13, 15,17, 26, 27, 28
Preparacio d'exposicions orals 5 0,2 10, 11, 16, 22, 25, 29, 31, 32
Redaccio d'informes i resums 15 0,6 3,15, 16, 19, 26, 29, 31
Avaluacio

L'avaluacio de I'assignatura es realitzara en base a quatre notes:

1. Examens (2parcials o bé el final que els substitueix) que equivaldran al 60% de la nota final. Durant el curs
es realitzaran dos examens parcials. Cada un d'ells equivaldra al 30% de la nota final. Caldra obtenir un minim
de 4.5 sobre 10 de cada un d'ells per fer mitjana amb la resta de qualificacions. Els alumnes que no assoleixin
el 4.5 en cada parcial s'hauran de presentar a un examen final que substituira els parcials. A més a més, per a
poder-se presentar a I'examen de recuperacio cal que I'alumne hagi participat en activitats d'avaluacié
continuada que equivalguin com a minim a 2/3 de la nota final de I'assignatura. A I'examen final caldra treure
un 4.5 per fer mitjana amb la resta de notes..

2. Analisi d'articles cientifics (10% de la nota final): Durant el curs i a I'hora de classe es discutiran alguns
articles cientifics recents que tractin aspectes puntuals del curs. Al final de la classe o bé el dia segiient,
s'entregara un resum que sera avaluat. Aquesta nota no te requeriments minims

3. Informes de les sessions a l'aula d'informatica (15% de la nota final): Es realitzaran 5 sessions a l'aula
informatica per repassar i aplicar els conceptes que s'estiguin desenvolupant a la classe de teoria. Aquestes
sessions s'avaluaran mitjangant un informe breu que presentara els resultats obtinguts, la contextualitzacio
amb el contingut de I'assignatura i una discussio. L'abséncia injustificada a aquestes sessions comportara
suspendre l'assignatura

4. Exposicio oral del treball de practiques realitzat en grup (15% de la nota final). Al final de les sessions de
practiques es realitzara una exposicié oral en grup en la que es presentaran els resultats obtinguts i un
analisicritic que hauria d'incloure punts forts i febles de les simulacions realitzades en I'estudi i possibles
propostes de millora. L'abséncia no justificada a les sessions de practiques comportara suspendre
I'assignatura.



Es considerara que I'alumne no s'ha presentat a I'assignatura si fins i tot obtenint la maxima qualificacio de les
proves en les que I'alumne s'ha presentat, aquest no pot assolir el minim per superar el curs.

Activitats d'avaluacio

Titol Pes Hores ECTS Resultats d'aprenentatge
Analisi d'articles cientifics 10% 4 0,16 1,2,5,11,12, 16, 18, 22, 23, 24, 26, 27, 31
Examens parcials 60% 4 0,16 3,4,6,12,13, 14, 17, 26, 27, 28, 29, 30
Informes de les sessions a l'aula 15% 3 0,12 3,4,5,8,9, 11,14, 15, 16, 21, 22, 23, 24, 29, 30,
d'informatica 31, 32
Practiques 15% 4 0,16 3,4,6,7,8,9,10, 11, 12,17, 19, 20, 23, 24, 25, 26,
29, 30, 31, 32
Bibliografia

En tractar-se d'una assignatura altament especialitzada no hi ha una Unica font bibliografica que cobreixi tot el
curs. El llibre que inclou més part del curs és:

® C. J. Cramer "Essentials of Computational Chemistry: Theories and models" John Wiley and Sons.



