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Prerequisits

Tot i que l'assignatura no té uns prerequisits especifics, es recomanable haver aprovat les assignatures
"Enlla¢ Quimic i Estructura de la Matéria", "Fisica General: Mecanica i Ones" i "Fonaments de matematiques".

Objectius

Adquisicié de coneixements basics de Mecanica Quantica i de la seva aplicacié per simular i analitzar les
propietats de la materia a I'escala nanomeétrica. El curs esta organitzat en tres unitats. A la primera
s'introdueixen els fonaments de la descripcidé quantica de la matéria. Una segona unitat desenvolupa,
introduint aproximacions, aquests fonaments per a convertir-los en una potent maquinaria per al calcul. En la
tercera part es mostren les seves aplicacions en la simulacié de sistemes nanoscopics.

Resultats d'aprenentatge

1. CM16 (Competéncia) Aplicar els coneixements fisics a la resolucié de problemes en la nanoescala.

2. KM29 (Coneixement) Reconeixer els principis de la mecanica quantica i la seva aplicacié en la
descripcié de l'estructura i les propietats de la matéria a escala atomica i molecular.

3. KM29 (Coneixement) Reconeixer els principis de la mecanica quantica i la seva aplicacié en la

descripcié de l'estructura i les propietats de la materia a escala atomica i molecular.

SM27 (Habilitat) Aplicar les eines de la fisica quantica i del calcul computacional a sistemes senzills.

5. SM28 (Habilitat) Reunir, sintetitzar i presentar resultats i conclusions de publicacions cientifiques.

&



6. SM28 (Habilitat) Reunir, sintetitzar i presentar resultats i conclusions de publicacions cientifiques.

Continguts
1. Fonaments
1.1. Postulats de la mecéanica quantica

Introduccid historica. Elements de matematiques. Postulats de la Mecanica Quantica. Principi d'Incertesa de
Heisenberg.

1.2. Aplicaci6 a sistemes amb soluci6 analitica:
Particula en una Caixa, Oscil-lador harmonic, Rotor rigid
1.3. Estructura atomica.

Atom d'hidrogen. Moment angular. Orbitals atomics. Spin. Atoms polielectronics (I'atom d'heli). Antisimetria:
Principi de Pauli. Determinants de Slater. Métodes aproximats: Teoria de Variacions i Teoria de Pertorbacions

2. Maquinaria
2.1 Estructura electronica molecular

Aproximacié de Born-Oppenheimer. Aproximacié d'Orbitals Moleculars (OM). EI métode autoconsistent de
Hartree-Fock (HF-SCF). Bases d'orbitals atomics. Mes enlla del metode Hartree-Fock: métodes post-HF.

2.2 Teoria del Funcional de la Densitat (DFT)

Teoremes de Hohenberg i Kohn. Aproximacié de Kohn-Sham. Funcionals de bescanvi-correlacié. Limitacions
conegudes dels meétodes DFT. Errors i precisié en quimica computacional

3. Aplicacions
3.1 Aplicacié de la Mecanica Quantica a la simulacié molecular.

Models i aproximacions. Simulacions atomistiques. Estructures i reaccions: Superficies d'Energia
Potencial.Optimitzacié de la geometria. Calcul de propietats moleculars

3.2 Simulacié de sistemes complexos.

Mecanica molecular. Métodes hibrids QM/MM. Simulacié de materials.

Classes practiques (Laboratori computacional)

Practica 1. Estructura electronica molecular. Métode Hartree-Fock. Conjunts de base. Termoquimica.
Practica 2. Interaccions supramoleculars. Métodes DFT. Influéncia de la correlacio electronica i la dispersio.

Practica 3. Simulacié de reaccions quimiques: superficies d'energia potencial. Minims i estats de transicio.

Activitats formatives i Metodologia

Titol Hores ECTS Resultats d'aprenentatge



Tipus: Dirigides

Classes de Teoria 30 1,2 KM29
Classes de problemes 15 0,6 CM16, SM27
Practiques computacionals 8 0,32 SM27, SM28

Tipus: Autonomes

Estudi 75 3 CM16, KM29, SM27

La metodologia docent es basa en tres tipus d'activitats: classes de teoria, classes de problemesi sessions
practiques.

® Classes de Teoria. Es tracta d'una assignatura d'elevat contingut teoric. La teoria de I'assignatura
s'exposara per part del professorat a l'aula, usant materials de suport alla on calgui. Aquest material
estara a disposicio de I'alumnat per avangat mitjangant la plataforma Campus Virtual. Addicionalment,
es facilitara material addicional per afavorir I'estudi de I'alumnat.

® Classes de Problemes. La resolucié de problemes és un dels principals objectius de I'assignatura. A
I'inici del curs es distribuira a la plataforma Campus Virtual una exhaustiva col-leccié de problemes per
tot el curs, juntament amb un formulari i un solucionari. En sessions periddiques es procedira a resoldre
alguns d'aquests problemes de forma detallada i extensa a classe.

® Sessions de Practiques. Totes les practiques de I'assignatura sén practiques de simulacié i es realitzen
en ordinador. S'han programat tres practiques. L'alumnat utilitzara programari amb llicencia per fer
calculs mecanoquantics d'estructura electronica de molécules de mida petita i mitjana. En aquesta
darrera série de practiques s'estudiara I'estructura molecular, la reactivitat a nivell termodinamicila
dinamicade reaccié en algunes reaccions senzilles.

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 I'actuacié del professorat i d'avaluacio
de l'assignatura/modul.

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 I'actuacié del professorat i d'avaluacio
de l'assignatura/modul.

Avaluacié

Activitats d'avaluacié continuada

Titol Pes Hores ECTS Resultats d'aprenentatge
Evidencies 15% 5 0,2 CM16, KM29

Examens 70% 8 0,32 CM16, KM29, SM27
Informes de practiques 15% 9 0,36 CM16, SM27, SM28

L'avaluacio de I'assignatura es fara a partir de tres contribucions: examens escrits, informes de practiques i
evidéncies. D'aquestes tres, és requisit per aprovar I'assignatura haver obtingut una nota minima de 4,5 sobre
10,0 en els examens escrits i un 5.0 de nota global de I'assignatura. Qui no assoleixi aquestes nota minima no
aprova l'assignatura. La nota global de I'assignatura es calcula com:



Nota de I'assignatura= (Parcials - 7.0 + Practiques - 1.5 + Evidéncies -1.5)/100
® - Continguts Teorics: Examens parcials (70% de la nota final)

Es programaran dos examens parcials escrits. Cada examen parcial tindra el mateix pes en la nota final
(35%). La nota d'aquests examens pretén reflectir els coneixements teodrics de la matéria assolits per I'alumnat
i la seva capacitat per aplicar-lo a la resolucié de problemes.A cada prova parcial s'avaluara el temari cobert
durant la part corresponent del curs.

L'alumnat que obtingui més d'un 4.5 de les dues proves parcials i amb aixd assoleixi un 5.0 de nota global del
curs, no s'ha de presentar a la prova de recuperacio. En cas contrari s'haura de presentar obligatoriament a
I'examen de recuperacio. Tot i aixi, cal tenir en compte que per participar a la prova de recuperacié cal, com a
minim, que l'alumne/alumna s'hagi presentat a un examen parcial, hagi realitzat les practiques i entregat al
menys una evidéncia.

La prova de recuperacio sera unica i incloura temari dels dos parcials. No es podra assistir a aquesta prova
final per pujar nota. A més, podran optar a laqualificacié de "Matricula d'Honor" els/les alumnes que hagin
obtingut una nota igual o superior a 8 als dos examens parcials.

® Continguts Practics. Informes de practiques (15% a la nota final ).

L'assisténcia a les sessions de practiques és obligatoria. La nota de Continguts Practics ve determinada per la
correcci6 dels informes de practiques. La nota final de dels informes de practiques sera una mitjana
ponderada dels informes.

Aquesta nota no és recuperable.
® Evidéncies. (15% de la nota final).

Al llarg del curs es proposara la realitzacio d'evidencies relacionades amb el temari que s'hagi anat cobrint. Es
tractara d'exercicis més elaborats que els que s'hagin resolt a classe i que podran requerir de I'is de
coneixements de diferents temes ja estudiats al temari. La nota final d'Evidéncies sera una mitjana ponderada
de les notes.

Avaluacié Unica

L'assisténcia a les sessions de practiques i la presentacio dels informes es obligatori per a tots els/les alumnes
independentment de la modalitat d'avaluacié a la que s'acullin. A més, I'alumnat que s'hagi acollit a la
modalitat d'avaluacié Unica haura de realitzar una prova final que consistira en un examen de tot el temari
teoric, de problemes i de les evidéncies de I'assignatura. Aquesta prova es realitzara el dia enque els
estudiantsd'avaluacié continua fan I'examen del segon parcial. La qualificacié de I'estudiant sera:

Nota de I'assignatura= ( Examen - 8.5 + Practiques - 1.5)/100

Si la nota de I'examen no arriba al 4.5 o bé, la nota global no arriba a 5, I'estudiant té una altra oportunitat de
superar l'assignatura mitjangant un examen de recuperacion. Aquest se celebrara en la data que fixi la
coordinacié de la titulacié. En aquesta prova es podra recuperar el 70% de la nota corresponent a la part de la
teoria i problemes. Les altres activitats avaluatives no son recuperables.
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Programari

Les practiques del Laboratori Computacional es duran a terme amb el programa Gaussian 16 pels calculs i
Gausview 6 per la construccié i visualitzacié de molécules.

Llista d'idiomes

Nom Grup Idioma Semestre Torn
(PAUL) Practiques d'aula 1 Catala primer quadrimestre tarda
(PLAB) Practiques de laboratori 1 Espanyol primer quadrimestre mati-mixt
(PLAB) Practiques de laboratori 2 Espanyol primer quadrimestre mati-mixt

(TE) Teoria 1 Catala primer quadrimestre tarda




