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Prerequisitos
Es recomendable tener buenos conocimientos de Mecanica Cuantica y Fisica del Estado Sélido.

Conocimientos basicos de UNIX y fundamentos de programacién (FORTRAN, python, o C/C++) son
deseables.

Objetivos y contextualizacion

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 simulacion en lenguajes de programacion cientifica mas frecuentes. Aplicar estos métodos
computacionales al estudio de sistemas bio-nano-tecnolégicos. Desarrollar habilidades basicas para el
desarrollo de un proyecto de investigacion en equipo, y exposicion publica de las conclusiones del estudio.

Competencias

® Adaptarse a nuevas situaciones.

® Aplicar los conceptos, principios, teorias y hechos fundamentales relacionados con la Nanociencia y
Nanotecnologia a la resoluciéon de problemas de naturaleza cuantitativa o cualitativa en el ambito de la
Nanociencia y Nanotecnologia.

® Aprender de forma auténoma.

® Comunicarse con claridad en inglés.

® Comunicarse de forma oral y escrita en la lengua nativa.

® Demostrar motivacion por la calidad.

® Demostrar que comprende los conceptos, principios, teorias y hechos fundamentales relacionados con
la Nanociencia y Nanotecnologia.

® Gestionar la organizacién y planificacién de tareas.



® Interpretar los datos obtenidos mediante medidas experimentales, incluyendo el uso de herramientas

informaticas, identificar su significado y relacionarlos con las teorias quimicas, fisicas o biolégicas
apropiada.

® |iderar y coordinar grupos de trabajo.
® Obtener, gestionar, analizar, sintetizar y presentar informacién, incluyendo la utilizaciéon de medios

telematicos e informaticos.

® Operar con un cierto grado de autonomia e integrarse en poco tiempo en el ambiente de trabajo

® Proponer ideas y soluciones creativas.

® Razonar de forma critica.

® Reconocer los términos relativos al ambito de la Fisica, Quimica y Biologia, asi como a la Nanociencia

y la Nanotecnologia en lengua inglesa y utilizar eficazmente el inglés en forma escrita y oral en su
ambito laboral.

® Reconocer y analizar problemas fisicos, quimicos y biolégicos en el ambito de la Nanociencia y

Nanotecnologia, plantear respuestas o trabajos adecuados para su resolucion, incluyendo en casos
necesarios el uso de fuentes bibliogréaficas.

® Resolver problemas y tomar decisiones.
® Trabajar en equipo y cuidar las relaciones interpersonales de trabajo.

Resultados de aprendizaje
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. Adaptarse a nuevas situaciones.

Analizar correctamente las bases de datos mediante paquetes estadisticos.

Aplicar los conceptos de la programacion estructurada y orientada a objetos al desarrollo de programas
para la simulaciéon y computacién de propiedades en la nanoescala.

Aplicar los contenidos teéricos adquiridos a la explicacion de fendmenos experimentales.

Aplicar técnicas Monte Carlo a la resolucion de problemas en nanotecnologia.

Aprender de forma auténoma.

Comprender textos y bibliografia en inglés sobre cada una de las técnicas, metodologias, herramientas
e instrumentos de la materia.

Comunicarse con claridad en inglés.

Comunicarse de forma oral y escrita en la lengua nativa.

Demostrar motivacion por la calidad.

Evaluar resultados experimentales de forma critica y deducir su significado.

Exponer breves informes sobre la materia en inglés.

Gestionar la organizacion y planificacion de tareas.

Identificar las situaciones en las que las distintas metodologias estudiadas pueden ayudar a resolver
situaciones problematicas y saber seleccionar la técnica mas optima.

Identificar los distintos paradigmas de simulacién en la nanoescala (primeros principios, métodos
semiempiricos, métodos de continuo, dinamica molecular).

Interpretar discrepancias entre resultados tedricos y practicos (incluyendo simulacién) encontrados en
las mediciones.

Interpretar las capacidades de un programa de simulacion en funcion de los términos que el modelo
incorpora y de los efectos que de ellos se derivan.

Liderar y coordinar grupos de trabajo.

Obtener, gestionar, analizar, sintetizar y presentar informacion, incluyendo el uso de medios
telematicos e informaticos.

Operar con un cierto grado de autonomia e integrarse en poco tiempo en el ambiente de trabajo
Proponer ideas y soluciones creativas.

Razonar de forma critica.

Realizar busquedas bibliograficas de documentacion cientifica.

Reconocer el rango de aplicabilidad, tanto en lo que respecta a tamafios del sistema como a los tipos
de propiedades computables, de estos paradigmas de simulacion.

Reconocer los términos propios de cada uno de los tépicos de la materia Metodologias y
experimentacion en Nanociencia y Nanotecnologia.

Redactar informes sobre la materia en inglés.

Resolver problemas con la ayuda de bibliografia complementaria proporcionada.

Resolver problemas y tomar decisiones.

Trabajar en equipo y cuidar las relaciones interpersonales de trabajo.



30. Utilizar adecuadamente los repositorios y librerias de métodos numéricos para la resolucion de los
problemas de algebra lineal que aparecen en la simulacién de sistemas nanométricos.
31. Ultilizar programas para calculos de primeros principios y de dinamica molecular.

Contenido
Introduccion a la programacion (7 horas)

Fundamentos de programacion (Fortran / python). 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: Construccion del Hamiltoniano, diagonalizaciéon y
autoconsistencia. Estructura de un programa sencillo de dinamica molecular: busqueda de vecinos, calculo de
energia total y fuerzas, ecuaciones del movimiento.

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

Introduccion a la simulacién de nanosistemas.El problema de la estructura electrénica: la aproximacion
Hartree-Fock y las correlaciones electrénicas.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.

Simulacién atomistica de sistemas namétricos en equilibrio y fiera del equilibrio (16 horas)

Fundamentos del método de MonteCarlo y ejemplos.Modelizacion atomistica: métodos de visualizacion
formatos de datos, bases de datos. Modelizacion atomistica: fundamentos del método de Dinamica Molecular.
Dinamica Molecular Ab Initio. Dinamica Molecular con campos de fuerzas. Ejemplos de aplicacion a
simulacion de sistemas nanométricos . Simulacion de colectividades termodinamicas: termostatos y
barostatos. Ejemplos practicos de aplicacion a sistemas bio-nano. Uso de estructuras de bases de datos de
biologia estructural para simulaciones de dinamica molecular. Dinamica molecular fuera de equilibrio: fuerzas
y campos externos, gradientes térmicos.

Practicas de laboratorio (20 horas)

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

Metodologia

La formacién 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.

Actividades
Titulo Horas ECTS Resultados de aprendizaje
Tipo: Dirigidas
Clases Magistrales 25 1 1,5,6,7,8,9,10, 23, 15, 14, 16, 17, 19, 20, 21, 22, 24, 25, 26, 27, 28
Practicas de Aula 7 0,28 1,2,3,6,7,9,10, 23, 13, 14, 19, 20, 21, 22, 25, 26, 27, 28, 29, 30, 31
Practicas de laboratorio 20 0,8 1,2,3,4,6,11,7,9, 10, 23, 13, 14, 16, 17, 18, 19, 20, 21, 22, 25, 26,

27, 28, 29, 30, 31

Tipo: Auténomas

Estudio y resolucion de 33 1,32 6, 7, 20, 22, 25, 28



problemas

Trabajo practico 25 1 11,7,8,9,10,12, 23, 13, 18, 19, 21, 26, 28, 29

Evaluacion

Las practicas son obligatorias. Evaluacién continua mediante presentacion de problemas (15%), practicas de
laboratorio e informes de las mismas (40%). Se plantearan pequefos proyectos individuales que seran
expuestos (preferiblemente en inglés) como parte de la evaluacion final (45%).

Actividades de evaluacion

Titulo Peso Horas ECTS Resultados de aprendizaje

Informe practicas de 40% 10 0,4 2,3,4,11,7,9,13, 14, 16, 20, 21, 25, 26, 27, 28, 29, 30, 31
laboratorio

Problemas 15% 10 0,4 6,7,9, 10, 23, 16, 20, 21, 22, 27, 28
independientes

Proyecto practico final 45% 20 0,8 1,2,3,4,5,6,11, 8,10, 12, 23, 13, 15, 14, 16, 17, 18, 19, 20, 21,
22,24, 25, 27, 28, 29, 30, 31
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