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Prerequisitos

Es aconsejable haber aprobado las asignaturas "Enlace Quimico y Estructura de la Materia", "Mecanica y
Ondas" y "Fisica Clasica".

Objetivos y contextualizacion

Adquisicion de conocimientos basicos de Mecanica Cuantica y de su aplicacion para simular y analizar las
propiedades de la materia a escala nanoscopica. El curso esta organizado en tres unidades. En la primera se
introducen los fundamentos de la descripcion cuantica de la materia. En la segunda unidad se desarrollan
estos fundamentos para convertirlos, introduciendo aproximaciones, en una potente herramienta para el
calculo de sistemas reales. En la tercera parten se muestra la aplicacion de métodos basados en la Mecanica
Cuantica para la simulacién de sistemas nanoscoépicos.

Competencias

® 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 autonoma.

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

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

® Gestionar la organizacion y planificacion de tareas.

® |nterpretar 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.

® Obtener, gestionar, analizar, sintetizar y presentar informacion, incluyendo la utilizacion de medios
telematicos e informaticos.

® 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 bioldgicos en el &mbito de la Nanociencia y
Nanotecnologia, plantear respuestas o trabajos adecuados para su resolucion, incluyendo en casos
necesarios el uso de fuentes bibliograficas.

® Resolver problemas y tomar decisiones.

Resultados de aprendizaje

1. Analizar situaciones y problemas en al ambito de la fisica y plantear respuestas o trabajos de tipo
experimental utilizando fuentes bibliograficas.

2. Aplicar la ecuacién de Schrodinger a sistemas cuanticos unidimensionales como pozos de potencial y/o

osciladores y a tridimensionales como moléculas.

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

Aprender de forma auténoma.

Comunicarse de forma oral y escrita en la lengua nativa.

Emplear la tecnologia de la informacién y la comunicacién para la documentacion de casos y

problemas.

Evaluar resultados experimentales de forma critica y deducir su significado.

Exponer breves informes sobre la materia en inglés.

9. Gestionar la organizacion y planificacion de tareas.

10. Indicar las bases fisicas de la mecanica cuantica y relacionarlas con hechos experimentales.

11. Interpretar textos y bibliografia en inglés sobre Fisica y materiales a nivel basico.

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

13. Proponer ideas y soluciones creativas.

14. Razonar de forma critica.

15. Realizar busquedas bibliograficas de documentacion cientifica.

16. Reconocer en procesos fisico-quimicos los fendmenos de intercambios de energia y las leyes que los
gobiernan.

17. Reconocer la dualidad onda-particula.

18. Reconocer los términos relativos a la Fisica y los materiales.

19. Redactar informes sobre la materia en inglés.

20. Relacionar las propiedades de los atomos y moléculas con la Mecanica Cuantica.

21. Resolver la ecuacion de Schrodinger para problemas unidimensionales y ser capaz de calcular el
efecto tunel en diversos sistemas fisicos.

22. Resolver problemas con la ayuda de bibliografia complementaria proporcionada.

23. Resolver problemas y tomar decisiones.

24. Utilizar correctamente las herramientas informaticas necesarias para calcular, representar graficamente
e interpretar los datos obtenidos, asi como su calidad.

25. Utilizar programas de tratamiento de datos para elaborar informes.
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Contenido

I. Fundamentos

Introduccion histérica

1.1 Modelo de Bohr

1.2 Dualitadad onda-particula

1.3 Elementos de matematicas

1.4 Postulados de la Mecénica Cuantica

1.5 Principio de Incertidumbre de Heisenberg



Aplicacién a sistemas con solucién analitica

1.6 Particula en una caja

1.7 Oscilador harménico

1.8 Rotor rigido

1.9 Atomo de hidrégeno

1.10 Momento angular

1.11 Orbitales atdmics

1.12 Spin

[l. Maquinaria

2.1 Atomos polielectrénicos (el atomo de helio)

2.2 Antisimetria: Principio de Pauli

2.3 Determinantes de Slater

2.4 Métodos aproximados: Teoria de Variaciones y Teoria de Perturbaciones
2.5 Estructura electronica molecular

2.6 Aproximacion de Born-Oppenheimer

2.7 Aproximacion de Orbitales Moleculares (OM)

2.8 El método autoconsistente de Hartree Fock (HF-SCF)

2.9 Bases de orbitales atomicos

2.10 Correlacion electrénica

2.11 Mas alla de la aproximacion Hartree-FocK: métodos post-HF
2.12 Teoria del Funcional de la Densidad (DFT)

2.13 Funcionales de intercambio-correlacion

2.14 Errores y precision en quimica computacional

. Aplicaciones

3.1 Aplicacién de la Mecanica Cuantica a la simulacién molecular
3.2 Modelos i aproximaciones

3.3 Simulaciones atomisticas

3.4 ¢ Qué se puede calcular?

3.5 Estructuras i reacciones: Superficies de Energia Potencial. Optimitzacion de la geometria. Calculo de
propietats moleculars

3.6 Simulacion de sistemas complejos. Métodos hibridos QM/MM

3.7 Que se obtiene de los calculos: ejemplos reales



Clases practicas (Laboratorio computacional)
Practica 1. Estructura electronica molecular. Método Hartree-Fock. Conjuntos de base. Termoquimica.

Practica 2. Interacciones supramoleculares. Métodos DFT. Influencia de la correlacion electrénicai la
dispersion.

Practica 3. Simulacion de reacciones quimicas: superficies de energia potencial. Minimos y estados de
transicion.

lll. Aplicaciones
3.1 Aplicaciones de la Mecanica Cuantica. Jerarquia de métodos teoricos
3.2 Simulaciones como experimentos computacionales. Teorias y modelos. Nivel de calculo

3.3 Estructuras y reacciones: Superficies de energia potencial. Optimizacién de la geometria. Calculo de
propiedades moleculares.

3.4 Simulacion de sistemas complejos

Clases practicas: Laboratorio Computacional

Sesion 1. Estructura electrénica. Métode Hartree-Fock. Correlacion electronica. Métodos DFT.
Sesién 2. Optimizacion de geometria. Determinacion de propiedades moleculares.

Sesion 3. Superficies de energia potencial. Minimos. Energias de enlace, ensamblaje y reaccion.

Sesion 4. Superficies de energia potencial. Estados de Transicion. Simulacidon de reacciones quimicass.

Metodologia
Clases de teoria

El profesor/a explicara el contenido del programa con soporte audiovisual. Los alumnos/as dispondran de
material de soporte en el Campus Virtual de la UAB.

Clases de problemas

Las clase de problemas serviran para consolidar y llevar a la practica los conocimientos adquiridos en las
clases teoricas. Las clases de problemas se intercalaran con las clases de teoria para reforzar aspectos
determinados o al acabar las unidades tematicas. Los alumnos dispondran de los enunciados de los ejercicios
que deberan ir resolviendo a lo largo del curso. El planteamiento/resolucion de los ejercicios se llevara a cabo
en las clases de problemas bajo la direccion del profesor.

Sesiones de practicas

Las sesiones de practicas (Laboratorio Computacional) se desarrollaran en las Aulas Informaticas. Los
alumnos/as utilizaran programas de calculo que apliquen la metodologia de la Mecanica Cuantica para
estudiar la estructura y evolucion de sistemas nanoscoépicos.

Nota: se reservaran 15 minutos de una clase dentro del calendario establecido por el centro o por la titulacién
para que el alumnado rellene las encuestas de evaluacién de la actuacion del profesorado y de evaluacion de
la asignatura o0 médulo.

Actividades



Titulo Horas ECTS Resultados de aprendizaje

Tipo: Dirigidas

Clases de problemas 10 0,4 1,2,10, 16, 17, 20, 21, 22, 23
Clases de teoria 28 1,12 2,10, 16, 17, 20, 21

Sesiones de practicas 12 0,48 3,4,7,6,14, 23,25

Tipo: Supervisadas

Presentacion oral 4 0,16 1,8,7,6,8,15,9, 11,12, 14,18, 19, 22

Tipo: Auténomas

Estudio 68 2,72 2,4,10,13, 14,16, 17, 20, 21, 22

Evaluacién
Examenes escritos

Constituyen el 70% de la nota. Se programaran dos examenes parciales a lo largo del curso y un examen de
recuperacion. Los dos examenes parciales tienen el mismo peso (35%). Se requiere una nota igual o superior
a 4 (sobre 10) en cada parcial para poder superar la asignatura sin acudir al examen de recuperacion. En
caso de no haber alcanzado una calificacion de 4 en uno o los dos parciales habra que acudir al examen de
recuperacion. Este examen es exclusivamente de recuperacion y abarca toda la materia del curso. Para poder
participar en el examen de recuperacion sera obligatorio haberse presentado, como minimo, a uno de los dos
examenes parciales, ademas de haber realizado las practicas y la presentacion oral. Se requiere alcanzar una
nota de 4 (sobre 10) en el examen de recuperacion para poder aprobar la asignatura. Podran optar a la
calificacion de "Matricula de Honor" los alumnos/as que hayan obtenido una nota igual o superior a 8 en los
dos examenes parciales.

Practicas

Constituyen el 15% de la nota. Los alumnos deberan contestar las preguntas formuladas en los guiones de las
practicas. La asistencia a las sesiones de practicas y la presentacion de los informes son obligatorios.

Presentacion oral de un articulo

Constituye el 15% de la nota. En las ultimas semanas del curso los alumnos/as realizaran, en grupos, un
trabajo consistente en buscar, en las revistas de mas impacto del campo de las Nanociencias, y exponer
publicamente a toda la clase, un articulo reciente en el que los calculos cuanticos sean una parte importante
de los resultados. Cada grupo dispondra de un tiempo para la presentacion y habra también un turno de
preguntas. Lapresentacion oral es obligatoria.

Actividades de evaluacién

Titulo Peso Horas ECTS Resultados de aprendizaje

Examenes escritos (parciales o 70% 8 0,32 3,2,7,5,10, 14,16, 17, 20, 21, 22, 23

recuperacion)

Informes de practicas 15% 10 0,4 3,2,4,7,5,6,15,9, 10, 12, 16, 17, 20, 21, 22, 23,
24,25

Presentacion oral de un articulo 15% 10 0,4 1,3,2,4,7,6, 8, 15,10, 11, 12, 13, 14, 18, 16, 17,

19, 20, 21, 22, 23




Bibliografia

"Quantum Chemistry" sixth edition, Ira N. Levine, Prentice Hall, 2009. ISBN: 978-0136131069. Existe una
version espanola de la quinta edicion.

"Molecular Quantum Mechanics" fifth edition, Peter Atkins, Ronald Friedman, Oxford University Press, 2010.
ISBN 019-927498-3.

"Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models", second edition, Christopher J. Cramer, Wiley,
2004. ISBN: 0 470 09181 9.

"Quimica Cuantica", Joan Bertran, Vicen¢ Branchadell, Miquel Moreno, Mariona Sodupe, Editorial Sintesis,
2000. ISBN: 84 7738 742 7.

"Introduction to Quantum Mechanics" third edition, David J. Griffiths, Darrell F. Schroeter, Cambridge
University Press, 2018. ISBN: 9781107189638.

"Electronic Structure: Basic Theory and Practical Methods", Richard M. Martin, Cambridge University Press,
2004. ISBN: 0 521 78285 6

"Computational Chemistry", Jeremy Harvey,Oxford University Press, 2018, ISBN: 9780198755500

Software

Las practicas del Laboratorio Computacional se llevaran a cabo con el programa Gaussian 16 para los
calculos i Gausview 6 para la construccion y visualizacion de moléculas.



