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Prerequisits

No hi ha cap prerequisit. Es recomanable tenir interés per a I'ts d'ordinadors per a resoldre problemes
cientifics. No s6n necessaris coneixements previs de programacio pero si ja es tenen, son utils durant el
desenvolupament del curs.

Objectius

L'objectiu d'aquesta assignatura és ser capag d'utilitzar els principals métodes de simulacié computacionals
aplicats a sistemes nanometrics, i conéeixer les possibilitats i les limitacions de cada técnica. En particular, els
objectius especifics son: (a) introduir les bases de la programacio i conéixer I'estructura general dels codis de
simulacio en llenguatges de programacio cientifica més frequents, (b) ser capa¢ d'entendre entendre els
principis fonamentals del calcul d'estructura electronica, métodes de montecarlo i dels algorismes de dinamica
molecular i (c) utilitzar aquests métodes computacionals en l'estudi de sistemes nanotecnoldgics i
bionanotecnologics.

Competéncies


https://sia.uab.cat/servei/ALU_TPDS_PORT_CAT.html

® Adaptar-se a noves situacions.

® Aplicar els conceptes, principis, teories i fets fonamentals relacionats amb la nanociencia i la
nanotecnologia a la resolucio de problemes de natura quantitativa o qualitativa en I'ambit de la
nanociéncia i la nanotecnologia.

® Aprendre de manera autbnoma.

® Comunicar-se amb claredat en anglés.

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

® Demostrar motivacié per la qualitat.

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

nanociéncia i la nanotecnologia.

Gestionar I'organitzacio i la planificacio de tasques.

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

® Liderar i coordinar grups de treball.

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

telematics i informatics.

Operar amb un cert grau d'autonomia.

Proposar idees i solucions creatives.

Raonar de forma critica.

Reconeixer els termes relatius als ambits de la fisica, la quimica, la biologia, la nanociencia 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

necessaris I'Us de fonts bibliografiques.

Resoldre problemes i prendre decisions.

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

Resultats d'aprenentatge

1. Adaptar-se a noves situacions.

Analitzar correctament les bases de dades mitjangant paquets estadistics.

Aplicar els conceptes de la programacio estructurada i orientada a objectes al desenvolupament de

programes per a la simulacio i computacio de propietats en la nanoescala.

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

Aplicar técniques Monte Carlo a la resolucio de problemes en nanotecnologia.

Aprendre de manera autbnoma.

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

Comprendre textos i bibliografia en anglés sobre cadascuna de les técniques, metodologies, eines i

instruments de la mateéria.

9. Comunicar-se amb claredat en anglés.

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

11. Demostrar motivacio per la qualitat.

12. Exposar informes breus sobre la matéria en anglés.

13. Fer cerques bibliografiques de documentacio cientifica.

14. Gestionar l'organitzacié i la planificacié de tasques.

15. Identificar els diferents paradigmes de simulacié en la nanoescala (primers principis, métodes
semiempirics, métodes de continu, dinamica molecular).

16. Identificar les situacions en les quals les diferents metodologies estudiades poden ajudar a resoldre
situacions problematiques i saber seleccionar la técnica més optima

17. Interpretar discrepancies entre resultats teorics i practics (incloent simulacio) trobats a les mesures.

18. Interpretar les capacitats d'un programa de simulacié en funcié dels termes que el model incorpora i
dels efectes que se'n deriven.

19. Liderar i coordinar grups de treball.

20. Obtenir, gestionar, analitzar, sintetitzar i presentar informacid, incluent-hi la utilitzacié de mitjans
telematics i informatics.
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21. Operar amb un cert grau d'autonomia.

22. Proposar idees i solucions creatives.

23. Raonar de forma critica.

24. Reconeixer el rang d'aplicabilitat, tant respecte a mides del sistema com als tipus de propietats
computables, d'aquests paradigmes de simulacio.

25. Reconeixer els termes propis de cadascun dels topics de la matéria Metodologies i experimentacio en
nanociéncia i nanotecnologia.

26. Redactar informes sobre la matéria en anglés.

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

28. Resoldre problemes i prendre decisions.

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

30. Utilitzar adequadament els reposadors i llibreries de métodes numeérics per a la resolucié dels
problemes d'algebra lineal que apareixen en la simulacié de sistemes nanomeétrics.

31. Utilitzar programes per a calculs de primers principis i de dinamica molecular.

Continguts

1. Introduccié a la programacio cientifica en llenguatge python: Us de llibreries cientifiques i numeériques.
Solucié numérica de models en nanociéncia. Aplicacié a equacions, lleis i models estudiats en les diverses
assignatures del grau.

2. Algoritmes basics de simulacié en nanociéncia: Métodes de MonteCarlo, Dinamica Molecular i calculs
d'estructura electronica (DFT). Exemples en nanociéncia.

3. Us de programari cientific actual per a resoldre problemes de nanociéncia, nanotecnologia i bionanociencia.
Simulacions atomistiques en exemples realistes en nanociéncia utilitzant implementacions dels diferents
métodes en programari cientific avangat.

Metodologia

En tractar-se d'una assignatura eminentment practica, la metodologia de I'assignatura es basa majoritariament
en sessions practiques als laboratoris de computacié de la facultat. Es realitzaran també les classes
magistrals necessaries per a introduir els conceptes previs utilitzats al laboratori de computacié. A les diferents
sessions es fomentara la participacio i discussié a classe, podent-se realitzar "quizzes" i valorant-se la
participacio activa. Al laboratori de computacié es realitzaran practiques introductories dels diferents métodes,
tutorials, exercicis amb ordinador i un projecte final de sintesi practic de I'assignatura, que s'haura d'exposar
publicament a classe.

Observacio: Degut a que el material utilitzat a classe (programari, articles, manuals) correspon a material

cientific real utilitzat per la comunitat cientifica, aquest es troba Unicament en anglés.

Nota: es reservaran 15 minuts d'una classe, dins del calendari establert pel centre/titulacio, per a la
complementacié per part de I'alumnat de les enquestes d'avaluacié de l'actuacié del professorat i d'avaluacio
de l'assignatura/modul.

Activitats formatives

Titol Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tipus: Dirigides

Classes teoriques i sessions de 14 0,56 1,5,6,8,9,10, 11, 13, 15, 16, 17, 18, 20, 21, 22, 23, 24, 25,



discussio 26, 27, 28

Practiques d'Aula 18 0,72 1,2,3,6,8,10, 11, 13, 14, 16, 20, 21, 22, 23, 25, 26, 27, 28,
29, 30, 31

Practiques de laboratori 20 0,8 1,2,3,4,6,7,8,10, 11,13, 14, 16, 17, 18, 19, 20, 21, 22,

computacional 23, 25, 26, 27, 28, 29, 30, 31

Tipus: Autdonomes

Lectures, exercicis, informes de 54 2,16 1,3,4,5,6,7,8,10, 11,12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 20, 21,
practiques i projectes 22,23, 24, 25, 26, 27, 28, 30, 31
Avaluacio

Es realitzara una avaluacié continuada mitjangant els segients instruments:

a) Practiques obligatories amb entrega d'informe de practica (LB). (20%)

b) Entrega d'exercicis o problemes (PB) relacionats amb els conceptes basics exposats en les sessions. (20%)
c) Participacié en les discussions i "quizzes" en les sessions teoriques (Q) (20%)

d) Projecte o treball Final de sintesi (PJ) que inclou tant I'entrega del treball realitzat com una presentacié oral.
(40%)

Les activitats d'avaluacié continua tenen com a objectiu avaluar el seguiment diari de I'assignatura i per tant
igual que en el cas de les practiques no estan subjectes a recuperacio.

En cas de que no es completin un minim de 2/3 de les practiques (LB) o de que no es presenti el treball final
(PJ), la qualificacio final sera de NO AVALUABLE.

Activitats d'avaluacié continuada

Titol Pes Hores ECTS Resultats d'aprenentatge
Exercicis i problemes 20% 10 0,4 6, 8,10, 11, 13, 17, 21, 22, 23, 27, 28
Projecte practic final 40% 20 0,8 1,2,3,4,5,6,7,9, 11,12, 13, 14, 15, 16, 17, 18,

19, 20, 21, 22, 23, 24, 25, 27, 28, 29, 30, 31

Questionaris, "quizzes" i participacio 20% 4 0,16 4,10, 11,15,17, 18, 24
en discussions i debats

informes practiques de laboratori 20% 10 0,4 2,3,4,7,8,10, 14, 16, 17, 21, 22, 25, 26, 27, 28,
29, 30, 31
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Programari

Visual Molecular Dynamics (VMD) https://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/

NAnoscale Molecular Dynamics (NAMD) https://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/

Spanish Initiative for Electronic Simulations with Thousands of Atoms - SIESTA
https://siesta-project.org/siesta/

Programari en Python de l'assignatura disponible a GitHub: https://github.com/jfaraudo
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