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Prerequisits

Caldran nocions basiques de mecanica quantica per la part del curs d'ab initio.

Objectius

Introduccio a I'is de software pel calcul de propietats fisiques i quimiques a la nanoescala, i perspectiva dels
formalismes subjacents.

Competencies

® Buscar informaci6 en la literatura cientifica fent servir els canals apropiats i integrar aquesta informacié
per plantejar i contextualitzar un tema de recerca.

® Dominar la terminologia cientifica i desenvolupar I'habilitat d'argumentar els resultats de la recerca en el
context de la produccio6 cientifica, per comprendre i interactuar eficagment amb altres professionals.

® |dentificar les técniques de caracteritzacié i analisi propies de la nanotecnologia i conéixer-ne els
fonaments, dins de |?especialitat propia.

® Que els estudiants sapiguin aplicar els coneixements adquirits i la seva capacitat de resolucié de
problemes en entorns nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris)
relacionats amb la seva area d'estudi.

® Que els estudiants sapiguin comunicar les seves conclusions, aixi com els coneixements i les raons
ultimes que les fonamenten, a publics especialitzats i no especialitzats d'una manera clara i sense
ambiguitats

® Que els estudiants tinguin les habilitats d'aprenentatge que els permetin continuar estudiant, en gran
manera, amb treball autonom a autodirigit

Resultats d'aprenentatge



1. Analitzar la complexitat subjacent i els limits computacionals dels diferents métodes de resolucio de les
equacions descriptives del model.

2. Buscar informacio6 en la literatura cientifica fent servir els canals apropiats i integrar aquesta informacio
per plantejar i contextualitzar un tema de recerca.

3. Dominar la terminologia cientifica i desenvolupar I'habilitat d'argumentar els resultats de la recerca en el
context de la produccio cientifica, per comprendre i interactuar eficagment amb altres professionals.

4. |dentificar la técnica computacional més adequada per al problema abordat

5. Identificar les equacions que regeixen la dinamica molecular newtoniana, el transport electronic de
primers principis i la dinamica d'estructures.

6. Interpretar les capacitats d'una técnica de simulacié i les limitacions fonamentals en funcié dels termes
que el model incorpora.

7. Que els estudiants sapiguin aplicar els coneixements adquirits i la seva capacitat de resolucié de
problemes en entorns nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris)
relacionats amb la seva area d'estudi.

8. Que els estudiants sapiguin comunicar les seves conclusions, aixi com els coneixements i les raons
ultimes que les fonamenten, a publics especialitzats i no especialitzats d'una manera clara i sense
ambiguitats

9. Que els estudiants tinguin les habilitats d'aprenentatge que els permetin continuar estudiant, en gran
manera, amb treball autonom a autodirigit

10. Utilitzar autbnomament eines de simulacié per comprendre millor situacions experimentals.
11. Utilitzar de manera eficient técniques computacionals per estudiar problemes cientifics relatius als
materials i a la nanoescala.

Continguts

® Breu introducci6 a Linux.

® Metodes ab-initio pel transport electronic: teoria de funcional densitat (DFT), equacions de Kohn-Sham,
ones planes i orbitals quasi-atomics. Fonaments del transport balistic. Funcions de Green fora del
equilibri. Obtencié de coeficients de transmissiéo amb TRANSIESTA - sessions practiques: transport a
través d'una molécula i de nanocintes de grafé.

® Dinamica molecular (MD) amb force fields classics: col-lectivitats micro/macrocanoniques, termostats,
forces intermoleculars, force fields per sistemes bioldgics. Codi Lammps - sessions practiques: aigua a
través d'un nanotub de carboni, i enllag antigen-anticos.

® Models de continu: equacions de continuitat: massa, moment, energia. Difusio, conduccié de la calor,
fluids, elasticitat, formalisme k.p. Codi Elmer Multiphysics - sessions practiques: vibracions en nanofils
de Si, i flexio d'un pont de Si degut a la dilatacié termica.

Metodologia
Uns 2/5 de les classes seran tradicionals, i els 3/5 restants seran sessions practiques amb els diferents codis.

Les activitats fora de classe inclouran la lectura d'articles d'investigacio, i dur a terme petits
treballs/simulacions expandint el que s'ha explicat a classe.

Activitats formatives

Titol Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tipus: Dirigides

Classe magistral 15 0,6 1,4,5,6,7, 11

Tipus: Supervisades

Demostracions practiques 22 0,88 1,5,6,9, 10, 11

Tipus: Autonomes




Treball autonom 43 1,72 2,7,9,10

Avaluacié

Es podra requerir un examen final en casos molt especifics.

Activitats d'avaluacio

Titol Pes Hores ECTS  Resultats d'aprenentatge

Assisténcia i participacio a classe 5%-10% 0 0 3,8

Exposicié d'un article 10%-15% 5 0,2 1,2,3,4,6,8,9

Informes de practiques - Dinamica Molecular 20%-25% 20 0,8 1,2,3,4,5,6,7,8,9, 10, 11

Informes de practiques - Métodes de continu 25%-30% 20 0,8 1,2,3,4,5,6,7,8,9, 10, 11

Informes de practiques - Primers principis 30%-35% 25 1 1,2,3,4,5,6,7,8,9,10, 11
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