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En esta asignatura se pretende dar a conocer al alumno las modernas técnicas utilizadas
en quimica computacional. En particular se pretende dar una vision de los métodos de
simulacion y estructura electronica para el calculo de propiedades electronicas,
estructurales, termodinamicas y dindmicas de diferentes sistemas, tanto compuestos por
moléculas aisladas como en fase condensada. Para la modelizacion y simulacion de

-
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moléculas y sistemas quimicos se manejaran programas informaticos, tanto
comerciales como de acceso libre.

B OBJETIVOS ESPECIFICOS

O Desarrollar conceptos fundamentales y avanzados de la mecénica cuantica a través
de sus aplicaciones.

O Introducir al alumno en la utilizacion practica de los métodos aproximados que se
utilizan en el célculo de la estructura electronica de las moléculas.

o Utilizar software de modelizacion molecular para optimizar geometrias y obtener
propiedades moleculares y espectros vibracionales, electronicos y de resonancia
magnética nuclear.

O Desarrollar conceptos de termodindmica estadistica a través de sus aplicaciones a
diferentes sistemas moleculares y fases condensadas.

O Conocer el fundamento de los métodos de simulaciéon por Monte Carlo y dindmica
molecular.

o Utilizar software de modelizacion molecular para calcular propiedades
termodinamicas, estructurales y dindmicas de sistemas moleculares y otros en fase
condensada.

II1.- CONOCIMIENTOS PREVIOS Y RECOMENDACIONES

B CONOCIMIENTOS PREVIOS:

Conocimientos basicos de Quimica Cuantica y Termodinamica Estadistica, adquiridos
en el Modulo Fundamental del Grado en Quimica, o contenidos equivalentes de otras
titulaciones.

B RECOMENDACIONES:

Se recomienda haber superado las asignaturas del Mddulo Bésico, asi como la Quimica
Fisica I y Quimica Fisica II del Mdédulo Fundamental del Grado en Quimica, o
contenidos equivalentes en otras titulaciones.

IV.- CONTENIDOS

B BREVE DESCRIPCION DE LOS CONTENIDOS:

Célculo de la estructura electrénica. Métodos ab initio, semiempiricos y de funcional
de densidad (DFT). Aplicaciones practicas de los calculos cudnticos. Moléculas y
solidos. Estructura, reactividad, propiedades termodindmicas y cinéticas. Fuerzas
intermoleculares. Campos de fuerza. Mecanica molecular. Dindmica molecular.
M¢étodos de Monte Carlo. Aplicaciones de la simulaciéon molecular a la materia
condensada: so6lidos, liquidos y sistemas biologicos.
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B PROGRAMA:

TEMA 1. Estructura electronica

Leccion 1: Ecuacion de Schrddinger para moléculas

Hamiltoniano molecular. Separacion Born-Oppenheimer y Hamiltoniano electronico.
Aproximacion orbital de la funcion de onda electronica.

Leccion 2: Ecuaciones de Hartree-Fock-Roothaan

Meétodo variacional. Determinante de Slater. Método del campo autoconsistente.
Hartree-Fock restringido y no restringido. El problema de la contaminacioén de espin.
Combinacion lineal de orbitales atdmicos y ecuaciones de Roothaan.

Leccion 3: Meétodos semiempiricos

Meétodo de Hiickel extendido. Métodos CNDO, INDO y NDDO. Métodos MINDO,
MNDO, AM1 y PM3. Ventajas y desventajas de los métodos semiempiricos.

Leccion 4: Conjuntos de bases. Optimizacion de geometria

Orbitales tipo Slater (STO). Orbitales tipo Gausiano (GTO). Base minima. Bases de
valencia desdoblada. Funciones de polarizacion y difusas. Conjuntos de bases
contraidas. Célculo en un solo punto. Optimizacion de geometria.

Leccion S5:  Analisis de la funcion de onda

Analisis de poblaciones en términos del conjunto de bases. Andlisis de poblaciones
basado en el potencial electrostatico. Andlisis de poblaciones basado en la funcion de
onda. Método de 4&tomos en moléculas.

Leccion 6: Métodos de correlacion electronica

Interaccion de configuraciones (CI). Métodos CI truncados. Teoria de perturbaciones
Moller-Plesset (MP).

Leccion 7:  Funcionales de densidad (DFT)

Funcionales, derivadas funcionales. Teorema de Hohenberg-Kohn. Ecuaciones de
Kohn y Sham. Aproximaciones de densidad local. Aproximaciones de gradiente
generalizado.  Funcionales de intercambio y correlacion. Funcionales hibridos.
Ventajas e inconvenientes de los métodos DFT. Célculos cuénticos en solidos.

Leccion 8: Calculo de propiedades I

Propiedades eléctricas y magnéticas: momento dipolar eléctrico y magnético,
polarizabilidad. Propiedades espectroscopicas: frecuencias vibracionales, intensidades
de absorcidn en infrarrojo, intensidades Raman. Apantallamiento magnético nuclear.
Leccion 9: Calculo de propiedades 11

Curvas de energia potencial. Propiedades termodindmicas. Estabilidad relativa de
isomeros. Analisis conformacional.

Leccion 10: Aplicaciones a la reactividad quimica.

Perfil de reaccion y superficie de energia potencial. Determinacién de coeficientes
cinéticos. Procesos no adiabaticos. Teoria del estado de transicion.

Leccion 11: Interacciones moleculares

Ecuacion de Schrodinger y fuerzas intermoleculares. Desarrollo multipolar. Campos de
fuerza. Tipos de 4tomos. Energias de tension, flexion y torsion de enlaces.
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Tutoria 1: Resumen de los elementos basicos de la Mecanica Cuantica: operadores,
particula en la caja, rotor rigido, oscilador armonico, atomo de hidrogeno. Orbitales
atomicos. Determinantes de Slater.

Tutoria 2: Matematicas para quimica computacional. Sistemas de ecuaciones
homogéneos. Autovalores y autovectores de una matriz. Diagonalizacion. Método de
los multiplicadores de Lagrange. Breve introduccion a las transformadas de Fourier.

Practica 1:

Ficheros de entrada en Gamess: el formato de la matriz Z y el formato de coordenadas
cartesianas. Entrada de datos en el programa Gamess. El programa VMD. Analisis de
los ficheros de salida: energia cinética y potencial, matriz C, onvergencia del calculo
RHF, cargas parciales, 6rdenes de enlace, simetria de los OM y de los estados
electronicos. Manejo del programa de ayuda de Gamess wxmacmolplt. Visualizacion
de OM. Cilculos ab-initio y semi-empiricos para moléculas sencillas: HNOs, H>O.
Determinacion de la densidad electronica total y del potencial electrostatico para las
moléculas de ciclohexeno, agua, benceno y serotonina.

Practica 2:

Bases de Dunning: doble, triple y cuddruple Z. Variacion de la energia con la eleccion
de la base. Variacion de la energia del HF en funcidon de la distancia internuclear.
Optimizacion de geometrias. Optimizacion de energias para el agua. Modos normales
de vibracion. Espectro IR y Raman del agua. Célculos en Gamess congelando grados
de libertad: calculo de barreras torsionales.

Practica 3:

Célculo del espectro visible del agua mediante calculos de tipo CIS. Intensidad de los
transitos. Calculo de la energia de correlacion del agua y del HCl mediante calculos
CISD y MP2. Célculos con agregados: el dimero del agua mediante calculos de tipo
RHF, MP2 y DFT. Comparaciéon entre los tiempos de calculo. Optimizacion de
geometrias para la molécula de formaldehido en su estado electrénico fundamental y en
su primer estado excitado singlete. Calculo CIS con geometria del estado electronico
del estado fundamental. Transiciones Franck-Condon.

Practica 4:

Célculo de propiedades termodinamicas. Funciones de particion translacional,
rotacional, vibracional y electronica. Célculo de la constante de equilibrio para la
reaccion de formacion del agua a partir de sus elementos. Mecanismos de reaccion.
Estudio de la reaccion Hz + H. Célculo del estado de transicion y del perfil de reaccion.
Analisis de la superficie de energia potencial. Célculo de la constante cinética.

TEMA II. Simulacion molecular

Leccion 12: Mecanica molecular

Campos de fuerza usados en liquidos y sistemas biologicos. Mecanica Molecular.
Minimizaciéon de energia: método del gradiente conjugado. Potenciales de dos y tres
cuerpos: la aproximacion de potencial par aditivo.

Leccion 13: Termodinamica estadistica y métodos de simulacion
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Principios de mecénica Estadistica. Ergodicidad. Factor de Boltzmann e integral de
configuracion. Muestreo del sistema.
Leccion 14: Principios basicos de la simulacion

Condiciones de contorno periddicas. Fuerzas de corto alcance. Truncamiento del
potencial y lista de vecinos. Generacion de la configuracién inicial. Fase de
equilibrado.

Leccion 15: Dinamica molecular I

Ecuaciones del movimiento para sistemas atomicos. Algoritmos de integracion: Verlet
y leap-frog. Paso de tiempo y conservacion de la energia.

Leccion 16: Calculo de propiedades I

Célculo de propiedades estaticas. Funciones de distribucion. Factor de estructura.
Presion. Fluctuaciones: capacidad calorifica, compresibilidad isoterma. Correcciones
de largo alcance a la energia interna y a la presion.

Leccion 17: Calculo de propiedades 11

Funciones de autocorrelacion. Calculo de propiedades dindmicas: coeficiente de
difusion, viscosidad, y conductividad térmica.

Leccion 18: Fuerzas de largo alcance

Sumas de Ewald: suma y truncamiento en espacio real y espacio reciproco.
Implementacion PME. Calculo de la constante dieléctrica.

Leccion 19: Dinamica molecular 11

Formulacion Lagrangiana de la dindmica. Termostatos: Berendsen, Nosé-Hoover y
reescalado estocéstico. Barostatos: Berendsen y Parrinello-Rahman. Ligaduras sobre
distancias y angulos de enlace: método shake.

Leccion 20: Métodos de Monte Carlo

Numeros aleatorios. Métodos de muestreo. Muestreo de importancia. Método de
Metropolis. Simulaciones NVT. Simulaciones NpT. Monte Carlo de moléculas
flexibles. Analisis conformacional. Simulacién por MC de polimeros y biopolimeros.

Leccion 21: Calculos de energias libres. Equilibrio de fases.

Determinacion del potencial quimico en simulacion: métodos de Widom, integracion
termodinadmica, perturbativo (FEP) y del cristal de FEinstein. Equilibrio de fases
mediante célculo de potenciales quimicos. Equilibrio de fases mediante coexistencia
directa. Célculo de la tension superficial. Integracion Gibbs Duhem.

Leccion 22: Sistemas de interés bioldgico

El problema del plegamiento de proteinas. Reconocimiento molecular y disefio de
farmacos: QSAR.

Tutoria 3: Elementos basicos de Mecanica Estadistica. Funcion de particion del gas
ideal, integral configuracional. Colectivos.
Practica 5:

El programa Gromacs de dindmica molecular. Manejo de ficheros de entrada, salida y
visualizacion de resultados. Aspectos practicos de la dinamica molecular: eleccion de
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los pardmetros de la simulacion, paso de tiempo, truncamiento del potencial, eleccion
del campo de fuerzas dimensiones del sistema simulado, geometria de las condiciones
periddicas.

Practica 6:

Termostatos y barostatos Andlisis de trayectorias. Calculos de propiedades
termodinamicas, estructurales. Calculo de propiedades dinamicas: funciones de
autocorrelacion y propiedades de transporte. Aplicaciones a liquidos y sélidos.

Practica 7:

Equilibrio de fases. Método de coexistencia directa. Determinacion de la presion de
vapor de un liquido y de su tension superficial. Coexistencia directa liquido-solido.
Integracion termodinamica. Integracion Gibbs-Duhem.

Practica 8:

Simulacion de moléculas organicas y biopolimeros. Ficheros de tipo PDB.
Estudio mediante dinamica molecular de un polipéptido.

V.- COMPETENCIAS

B GENERALES:

Las competencias generales del Mdodulo Avanzado de aplicacion en esta asignatura

son:
CG1-MAT1: Reconocer y valorar los procesos quimicos en la vida diaria.
CG2-MAL1: Valorar la importancia de la Quimica y su impacto en la sociedad
industrial y tecnoldgica.
CG2-MA2: Relacionar areas interdisciplinares en plena expansion, y tomar

conciencia de la importancia que la investigacion interdisciplinar
tiene en el avance de la Ciencia.

CG3-MALl: Demostrar una base de conocimientos y habilidades con las que
pueda continuar sus estudios en areas especializadas de Quimica o
en areas multidisciplinares.

CG4-MA1: Plasmar los conocimientos especificos de cada materia en el
lenguaje  cientifico universal, entendido y compartido
interdisciplinarmente.

CG7-MAL1: Aplicar conocimientos tedricos y practicos a la solucion de
problemas en Quimica y seleccionar el método mas adecuado para
resolverlos.

CG8-MAL1: Valorar investigaciones y estudios detallados en el campo de la
Quimica.

B ESPECIFICAS:

Las competencias especificas de la Materia Quimica Fisica Avanzada que son de
aplicacion en esta asignatura son las siguientes:
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CE11-MAQF1: Obtener por simulacion propiedades estructurales, termodindmicas
y dindmicas de diferentes sistemas, tanto compuestos por
moléculas aisladas como en fase condensada.

CE12-MAQF1: Aplicar las técnicas actuales que se utilizan para la simulacién en
ordenador de sistemas moleculares.

CE12-MAQF2: Manejar programas informdticos tanto comerciales como de
acceso libre para la modelizaciéon y simulacion de moléculas y
sistemas quimicos.

B TRANSVERSALES:

Las competencias transversales del Modulo Avanzado que son de aplicacion en esta
asignatura son:

CT1-MAT1: Elaborar y escribir memorias e informes de caracter cientifico y
técnico.

CT2-MAL1: Trabajar en equipo.

CT3-MAT1; Aprender a tomar decisiones ante un problema real practico.

CT4-MAL1: Seleccionar el método mas adecuado para resolver un problema
planteado.

CT5-MA1: Consultar, utilizar y analizar cualquier fuente bibliografica.

CT5-MA2: Manejar bibliografia y bases de datos especializadas, y de recursos
accesibles a través de Internet.

CT7-MA1: Usar programas informaticos que sirvan, en el mundo de la
Quimica, para calcular, disefiar, simular, aproximar y predecir.

CT8-MA1: Comunicarse en espafiol utilizando los medios audiovisuales mas
habituales.

CT11-MA1: Desarrollar trabajo autbnomo.

VI. - RESULTADOS DEL APRENDIZAJE

Una vez superada esta asignatura el alumno debera ser capaz de:

Leccion 1

1. Escribir el Hamiltoniano de una molécula incluyendo los términos correspondientes
al movimiento nuclear y al movimiento electronico.

2. Resolver la ecuacion de Schrodinger para una configuracion nuclear fija.

3. Obtener la superficie de energia potencial.

Leccion 2

4. Demostrar el teorema variacional.

5. Escribir un determinante de Slater para un sistema polielectronico.

6. Demostrar que el determinante de Slater es antisimétrico respecto al intercambio de
electrones.

7. Determinar la energia de un determinante de Slater.

8. Escribir un determinante de Slater utilizando como orbitales moleculares una
combinacidn lineal de orbitales atomicos.

9. Deducir las ecuaciones de Hartree-Fock y las ecuaciones de Roothaan.
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10. Explicar el método de auto-consistencia en la resolucion de las ecuaciones de
Roothaan.

Leccion 3

11. Simplificar integrales bielectronicas utilizando las aproximaciones CNDO 'y
NDDO.

12. Explicar qué integrales se toman como pardmetros ajustables en un célculo semi-
empirico.

13. Explicar las ventajas e inconvenientes de los métodos semi-empiricos.

Leccion 4

14. Identificar las diferencias existentes entre un orbital atdmico hidrogenoide, un
orbital atomico de Slater y un orbital Gaussiano.

15. Determinar rapidamente cuantos orbitales atomicos se utilizan en un célculo de
base minima.

16. Incluir orbitales atomicos adicionales a los de base minima en un célculo de
estructura electronica: duplicacion de orbitales e inclusion de orbitales atomicos
vacios (polarizacion).

17. Determinar los puntos estacionarios de una funciéon de muchas variables:
Optimizacion de geometria. Establecer las diferencias entre un minimo y un punto
de silla en una funcién de muchas variables.

Leccion 5

18. Obtener a partir de la matriz de coeficientes C de la resolucion de las ecuaciones de
Roothaan las cargas parciales atdmicas y los 6érdenes de enlace.

19. Explicar los métodos de obtencion de cargas parciales basados en el potencial
electrostatico.

Leccion 6

20. Describir el problema de la correlacion electronica.

21. Incorporar configuraciones electronicas excitadas en la descripcion de la funcion de
onda del estado fundamental.

22. Explicar qué métodos se encuentran disponibles para la obtencion de la energia en
estados excitados.

23. Deducir las ecuaciones del método de perturbaciones en mecanica cudntica y
aplicarlas para la obtencion de la energia de correlacion electronica (MP2).

Leccion 7

24. Identificar las diferencias entre funcion y funcional.

25. Demostrar el teorema de Hohenberg-Kohn.

26. Escribir la energia de un sistema como un funcional de la densidad.

27. Describir las aproximaciones locales y de gradiente generalizado en la formulacion
de funcionales aproximados.

Leccion 8

28. Escribir las expresiones matematicas que permiten determinar los momentos
dipolares eléctricos y magnéticos una vez conocida la funcion de onda del sistema.

29. Escribir las expresiones matematicas que permiten determinar a partir de célculos
de estructura electronica la polarizabilidad y las intensidades de absorcion en
diferentes espectroscopias.

30. Obtener las frecuencias y modos normales de vibracion utilizando calculo matricial.



Guia Docente: Modelizacién Molecular y Métodos de Simulacién

Leccion 9

31. Obtener curvas de energia potencial para moléculas en funciéon de angulos
torsionales.

32. Determinar las propiedades termodindmicas de un gas ideal (U,H,S,G) a partir de la
funcion de particion utilizando la informacion suministrada por un célculo cudntico.

Leccion 10

33. Aplicar la teoria del estado de transicion para determinar la constante cinética de
una reaccion quimica a partir de la superficie de energia potencial.

Leccion 11

34. Aplicar la ecuacion de Schrodinger en agregados moleculares.

35. Determinar la energia intermolecular de un agregado molecular.

36. Descomponer la energia de un sistema como suma de términos intramoleculares
(tensidn, flexion, torsion) e intermoleculares (multipolares y van der Waals).

Leccion 12

37. Describir los campos de fuerzas mas utilizados en simulacién molecular.

38. Escribir la energia intermolecular de un sistema como suma de potenciales de dos y
tres cuerpos.

39. Buscar los minimos de una funcién de muchas variables utilizando el método de los
gradientes conjugados.

Leccion 13

40. Escribir la energia libre de un sistema en términos de la funcioén de particion del gas
ideal y de la integral configuracional.

Leccion 14

41. Definir las condiciones de contorno periodicas.

42. Establecer la distancia adecuada para truncar el potencial intermolecular.

43. Utilizar listas de vecinos para reducir el tiempo de célculo.

44. Determinar algebraicamente las correcciones de largo alcance a la energia potencial
y a la presion para un potencial de Lennard-Jones.

Leccion 15

45. Escribir las ecuaciones de Newton del movimiento y describir los algoritmos de
leap-frog y de Verlet para su resolucion numérica.

46. Elegir un paso de tiempo adecuado en dindmica molecular y conocer el
comportamiento de las energias cinética, potencial y total en una simulacion dentro
del colectivo NVE.

Leccion 16

47. Describir conceptualmente el significado de la funcién radial y escribir la féormula
que conduce a su determinacién numérica.

48. Determinar el factor de estructura a partir de los resultados de una simulacion y
comparar con los resultados experimentales.

49. Determinar la energia interna, presion, capacidad calorifica y compresibilidad
isoterma a partir de las trayectorias generadas por dindmica molecular.

Leccion 17

50. Describir las expresiones de Einstein y de Green-Kubo para la determinacion de
propiedades de transporte.

-10-
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51. Determinar el coeficiente de difusion, la viscosidad y la conductividad térmica a
partir de los resultados de una trayectoria determinada mediante dindmica
molecular.

Leccion 18

52. Descomponer la energia coulombica de un sistema en tres términos: energia en
espacio real, energia en espacio reciproco, y energia de auto-interaccion (Sumas de
Ewald).

53. Determinar la constante de Madelung para un cristal idnico.

54. Determinar la constante dieléctrica a partir de los resultados de una simulacion.

Leccion 19

55. Modificar las ecuaciones de Newton para simular mediante dindmica molecular un
sistema a temperatura constante.

56. Modificar las ecuaciones de Newton para simular mediante dindmica molecular un
sistema a presion constante.

57. Imponer ligaduras en la dindmica que permitan mantener las distancias de enlace
y/o 4ngulos de enlace constantes en una dinamica molecular.

Leccion 20

58. Obtener integrales numéricas mediante el método de Monte Carlo.

59. Obtener integrales numéricas mediante el método de Monte Carlo con el algoritmo
de Metropolis.

60. Escribir el principio de reversibilidad microscopica y utilizarlo para obtener los
criterios de aceptacion en una simulacion de Monte Carlo en los colectivos NVT y
NpT.

61. Utilizar algoritmos especiales que permitan el muestreo de los grados internos de
libertad: configurational bias.

Leccion 21

62. Describir las ecuaciones de equilibrio entre dos fases.

63. Utilizar el método del test de Widom para determinar el potencial quimico de una
fase fluida.

64. Utilizar el método del cristal de Einstein para determinar el potencial quimico de un
solido.

65. Describir la técnica de coexistencia directa de fases.

66. Calcular la tension superficial a partir de las trayectorias obtenidas en una
simulacion.

67. Integrar la ecuacion de Clapeyron de manera numérica para obtener curvas de
coexistencia mediante simulacion molecular.

Leccion 22

68. Generar una configuracion inicial para la simulacién de una proteina utilizando un
programa de dindmica molecular.

69. Utilizar el Protein Data Bank.

70. Describir la técnica de regresion QSAR.

-11-
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VII. - HORAS DE TRABAJO Y DISTRIBUCION POR ACTIVIDAD

Presencial LEleefe
Actividad autéonomo Créditos
(horas)

(horas)
Clases teoricas 30 45 3,0
Seminarios 5 7,5 0,5
Tutorias / Trabajos dirigidos 3 4,5 0,3
Practicas de laboratorio 24 18 1,68
Preparacion de trabajos y examenes 6 7 0,52

Total 68 82 6

VIIL.- METODOLOGIA

Los contenidos de la asignatura se presentan a los alumnos en clases presenciales,
divididas en dos tipos:

Las denominadas clases presenciales de teoria (3,0 créditos) se impartiran al grupo
completo y en ellas se dardan a conocer al alumno los contenidos fundamentales de la
asignatura. Al comienzo de cada tema se expondran claramente el programa y los objetivos
principales del mismo. Al final del tema se hard un breve resumen de los conceptos mas
relevantes y se plantearan nuevos objetivos que permitiran interrelacionar contenidos ya
estudiados con los del resto de la asignatura y con otras asignaturas afines. Durante la
exposicion de contenidos se propondran problemas que ejemplifiquen los conceptos
desarrollados o que sirvan de introduccion a nuevos contenidos. Para facilitar la labor de
seguimiento por parte del alumno de las clases presenciales se le proporcionara el material
docente necesario, bien en fotocopia o en el Campus Virtual.

En las clases presenciales de seminarios (0,5 créditos) se resolveran ejercicios y
cuestiones relacionados con los contenidos desarrollados en las clases de teoria.
Periddicamente se suministrard al alumno una relacion de dichos problemas/ejercicios con
el objetivo de que intente su resolucion previa a las clases, lo que incluira en algunos casos
la consulta de bibliografia. En las clases presenciales de seminarios se seguiran diferentes
metodologias: resolucion completa de algunos de estos ejercicios y cuestiones
seleccionados, discusion critica de los resultados obtenidos por los alumnos. En cualquier
caso se debatira el procedimiento seguido, el resultado obtenido y su significado. Por
ultimo, algunos ejercicios seran recogidos por el profesor para su evaluacion. Estas clases
de teoria y seminario y el trabajo que conllevan desarrollan las competencias generales
CG2-MA1, CG2-MA2, CG3-MAI, CG4-MA1, CG7-MA1 y CG8-MAL vy las transversales
CT1-MAL1, CT2-MA1, CT3-MA1, CT4-MA1, CT5-MA1 y CT7-MAL.

Durante el desarrollo del temario, tanto en las clases presenciales de teoria como en las de
seminarios, el alumno adquirird los conocimientos y la experiencia necesarios para
satisfacer todas las competencias especificas a cubrir, CE11-MAQF1, CE12-MAQF]1,
CE12-MAQF2 y la transversal CT11-MA1 Ademas, durante el desarrollo de las sesiones
se hard especial énfasis en relacionar los aspectos estudiados con otras disciplinas y
fendmenos quimicos en la vida diaria, asi como en su cardcter multidisciplinar, lo que
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satisfard las competencias generales CG1-MA1, CG2-MA1, CG3-MA1, y CG4-MALl, y las
transversales CT8-MA1 y CT12-MA1.

Se realizaran tutorias dirigidas (0,3 créditos) tanto sobre temas directamente relacionados
con los contenidos teoricos, para ampliar conocimientos y desarrollar habilidades, como
sobre temas mas transversales que permitan interrelacionar los contenidos de la asignatura
con otros aspectos de interés. Como complemento al trabajo personal realizado por el
alumno y para potenciar el desarrollo del trabajo en grupo, se propondra la elaboracion y
presentacion de un trabajo. Todo ello permitird que el alumno ponga en practica sus
habilidades en la obtencion de informacion, desarrollando habilidades relacionadas con la
utilizacion critica de informacion bibliografica y bases de datos y el trabajo en equipo
(CT1-MAL1, CT5-MA1, CT5-MA2). Ademas, cada grupo de trabajo podrd evaluar, de
forma andnima, el tema desarrollado por otro grupo, de manera analoga a la revision entre
pares propia de las publicaciones cientificas, lo que desarrollard el sentido critico y
autocritico. Este proceso deberd llevarse a cabo de manera previa a la exposicion de cada
uno de los grupos, de modo que los alumnos implicados introduzcan las correcciones
pertinentes en la version final del trabajo. El proceso de evaluacion servird para que los
alumnos desarrollen capacidades de andlisis critico de trabajos cientificos y sean capaces
de corregir en sus propias elaboraciones los defectos que encuentren en los trabajos que
evalten.

El profesor programard tutorias con grupos reducidos de alumnos sobre cuestiones
planteadas por el profesor o por los mismos alumnos. También estaran disponibles tutorias
para alumnos que de manera individual deseen resolver las dudas que surjan durante el
estudio. Estas tutorias se realizardn de forma presencial en los horarios indicados por cada
profesor o, excepcionalmente, de modo virtual.

Se utilizard el Campus Virtual para permitir una comunicacion fluida entre profesores y
alumnos y como instrumento para poner a disposicion de los alumnos el material que se
utilizara en las clases tanto tedricas como de problemas. También podra utilizarse como
foro en el que se presenten algunos temas complementarios cuyo contenido, aunque
importante en el conjunto de la materia, no se considere necesario presentarlo en las clases
presenciales. Por ultimo, esta herramienta permitira realizar ejercicios de autoevaluacion
mediante pruebas objetivas de respuesta multiple de correccidon automadtica, que permiten
mostrar tanto al profesor como al alumno qué conceptos necesitan de un mayor trabajo
para su aprendizaje.

Se realizara un laboratorio (1,7 créditos) durante todo el curso con tematicas directamente
relacionadas con los contenidos de la asignatura. Este laboratorio constara de practicas de
calculo y de utilizacién de herramientas tedricas, y constituye una parte fundamental de
esta asignatura. En las sesiones de laboratorio se desarrollaran las competencias especificas
CE11-MAQF1, CE12-MAQF1, y CE12-MAQF2. En algunas practicas se plantearan
problemas que requieran la utilizacion simultanea de los conocimientos teéricos adquiridos
y las herramientas de modelizacion y de calculo disponibles en los ordenadores preparados
para tal efecto en la facultad (incluyendo los disponibles en el aula de informatica). Su
realizacion sera preferentemente online. Finalmente, el alumno presentara informes
cientificos individuales y en grupo de algunas de las practicas realizadas (CT1-MA1, CT2-
MA2, CT5-MAL1, CT5-MA2, CT7-MAL1, CT8-MA1).
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IX.- BIBLIOGRAFIA

B BASICA:

Leach, A.R., “Molecular modelling: principles and applications”, Prentice Hall,
2001.
Jensen, F., “Introduction to Computational Chemistry”, John Wiley & Sons, 2004.

Frenkel, D. y Smit, B., “Understanding molecular simulation: from algorithms to
applications”, 2* Ed., Academic Press, 2002.

B COMPLEMENTARIA:

Bertran Rusca J. y Nufiez Delgado, J. (coord.), “Quimica Fisica”, Ariel Ciencia,
2002

Engel, T. y Reid, P., “Quantum Chemistry and Spectroscopy”, Prentice Hall, 2006.
Levine, L., “Quantum Chemistry”, 5* Ed., Prentice Hall, 2000.

Foresman, J.B. y Frisch, A., “Exploring chemistry with electronic structure
methods ”, 2* Ed., Gaussian, 1996.

Atkins, P., de Paula, J. y Friedman, R., “Quanta, Matter and Change”, Oxford
University Press, 2009.

Helgaker, T., Jorgensen, P. y Olsen, J., “Molecular Electronic Structure Theory”,
Wiley & Sons, 2014.

Allen, M.P. y Tildesley, D.J., “Computer simulation of liquids”, Oxford Univ.
Press, 1987.

Rapaport, D.C., “The art of molecular dynamics simulation”, 2* Ed., Cambridge
University Press, 2004.

van der Spoel, D. y otros, “GROMACS user manual v4.0”’, www.gromacs.org

X.- EVALUACION

El rendimiento académico del alumno y la calificacion final de la asignatura se computaran
de forma ponderada atendiendo a los siguientes porcentajes, que se mantendran en todas
las convocatorias:

B EXAMENES ESCRITOS: 60%

Convocatoria ordinaria: se realizard un examen final. El examen constard de preguntas
y problemas sobre los contenidos impartidos durante el curso, tanto en las clases
tedricas y seminarios como tutorias dirigidas y laboratorios. En la convocatoria
extraordinaria se realizard un Unico examen final semejante al realizado en la
convocatoria ordinaria.

Competencias evaluadas: CG1-MA1, CG2-MA1, CG2-MA1, CG2-MA2, CG3-MAL1,
CG4-MA1, CG7-MA1, CG8-MA1, CT1-MA1, CT2-MA1, CT3-MA1, CT4-MA1,
CT5-MA1, CT7-MAL1, CT8-MA1, CT12-MA1, CE11-MAQF2, CE11-MAQF3, CE12-
MAQF2, CE13-MAQF1, CE13-MAQF2, CE13-MAQF3.
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B TRABAJO PERSONAL: 10%

La evaluacion del trabajo de aprendizaje individual realizado por el alumno se llevara a
cabo teniendo en cuenta los siguientes factores:

— Destreza del alumno en la resolucion de los problemas y ejercicios propuestos, que
se recogeran periodicamente en las clases presenciales.

— Valoracion del trabajo realizado durante las tutorias en grupo programadas, de
asistencia obligatoria, y a las cuales seran citados los alumnos peridodicamente a lo
largo del curso.

— Valoracion de los trabajos propuestos en las tutorias programadas y realizados
individualmente o en grupo por los alumnos.

La calificacion obtenida por el alumno por este concepto en la convocatoria ordinaria
se mantendra en la convocatoria extraordinaria.

Competencias evaluadas: CG1-MA1, CG2-MA1, CG2-MA1, CG2-MA2, CG3-MAL1,
CG4-MA1, CG7-MA1, CG8-MA1, CT1-MA1, CT2-MA1, CT3-MA1, CT4-MA1,
CT5-MA1, CT7-MAL1, CT8-MA1, CT12-MA1, CE11-MAQF2, CE11-MAQF3, CE12-
MAQF2, CE13-MAQF1, CE13-MAQF2, CE13-MAQF3.

B LABORATORIO: 30%

Los alumnos desarrollaran en grupos reducidos a lo largo del curso una serie de
practicas de laboratorio, tanto de célculo como de utilizacion de herramientas tedricas,
siendo la asistencia a estas practicas obligatoria (aunque la presencia sera
preferentemente online).

Se valorara la obtencion por el alumno de habilidades tedrico-practicas y la destreza en
el manejo de paquetes informaticos de tratamiento de datos y modelizacién molecular.
Para algunas de las précticas los alumnos deberdn realizar un informe cientifico,
individualmente o en grupo, que sera objeto de evaluacion. En cualquier caso, la nota
minima en el laboratorio para aprobar la asignatura es de 4 sobre 10.

La calificacion obtenida por el alumno por este concepto en la convocatoria ordinaria
se mantendrd en la convocatoria extraordinaria si el alumno ha obtenido una nota
superior a la minima. En caso contrario debera realizar un examen de laboratorio en
julio (convocatoria extraordinaria).

Competencias evaluadas: CE11-MAQF1, CE11-MAQF2, CE11-MAQF3, CEI2-
MAQF2, CE13-MAQF1, CE13-MAQF2, CE13-MAQF3, CTI-MA1, CT2-MA2, CT3-
MA3, CT5-MA1, CT7-MAL.

B ASISTENCIA Y PARTICIPACION ACTIVA EN LAS CLASES:

La asistencia a todas las actividades presenciales es obligatoria, y la participacion
activa del alumno en todas las actividades docentes se valorard positivamente en la
calificacion final.
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PLANIFICACION DE ACTIVIDADES - CRONOGRAMA

TEMA ACTIVIDAD HORAS GRUPOS INICIO FIN
Clases Teoria 15 1
o Clases Problemas 2,5 1
I. Estructura electronica ; 1* Semana = 8* Semana
Tutoria programada 2 1
Laboratorio 12 1
Clases Teoria 15 1
. . Clases Problemas 2,5 1 8* Semana = 15% Semana
Il. Simulacion molecular -
Tutoria programada 1 1
Laboratorio 12 1
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Actividad
docente

Clases de teoria

Seminarios

Tutorias

Tutorias

dirigidas

Competencias
asociadas

CGY9-MF1, CG10-
MF1, CG10-MF2,
CGI11-MF2,
CGI12-MF1,
CGI13-MF1, CT1-
MF1, CT2-MF2,
CT3-MF3, CT5-
MF1, CT7-MF1,
CE11-MFQF1,
CE11-MFQF3,
CE13-MFQF1,
CE13-MFQF2

CT2-MF1, CT3-
MF1, CT5-MF1,
CT3-MF1

CE11-MFQF1,
CE11-MFQEF3,
CE13-MFQF1,
CE13-MFQF2

RESUMEN DE LAS ACTIVIDADES

Actividad Profesor

Exposicion de conceptos

tedricos y planteamiento de

cuestiones y nuevos
objetivos.

Aplicacion de la teoria a la

resolucion de ejercicios
numéricos y problemas.
Planteamiento de nuevas
cuestiones.

Direccion y supervision del

estudio y actividades del

alumno. Planteamiento de
cuestiones. Resolucion de

dudas.

Propuesta y valoracion critica

de trabajos. Exposicion y
planteamiento de nuevos
objetivos

Actividad alumno

Toma de apuntes. Resolucion de
cuestiones. Desarrollo de los nuevos
objetivos. Formulacion de preguntas y

dudas.

Resolucion de los ejercicios

numéricos, problemas y cuestiones.
Formulacién de preguntas y dudas.

Consulta al profesor sobre las

dificultades conceptuales y

metodolégicas que encuentra al
estudiar la materia. Planteamiento de
cuestiones y respuesta a las propuestas

por el profesor.

Cooperacion con los compafieros en la
elaboracion de trabajos. Analisis
critico de los trabajos de otros grupos.

Presentacion oral del trabajo

corregido. Formulacion de preguntas y

dudas.
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Procedimiento de
evaluacion

Calificacion de las
respuestas realizadas a
preguntas relacionadas
con los conceptos
teoricos.

Calificacion de las
respuestas (planteamiento
y resultado) realizadas
para la resolucion de
ejercicios numericos y
problemas.

No evaluable

Valoracion del trabajo, de
los analisis realizados y
de la presentacion.

NP Total
45 75
7.5 12,5
4,5 7,5

C

10%
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Actividad
docente

Laboratorio

Examenes

Competencias
asociadas

CGY9-MF1, CG10-
MF1, CG10-MF2,
CGI11-MF2,
CGI12-MF1,
CGI13-MF1, CT1-
MF1, CT2-MF2,
CT3-MF3, CT5-
MF1, CT7-MF1,
CE11-MFQF1,
CE11-MFQF3,
CE13-MFQF1,
CE13-MFQF2

Actividad Profesor

Aplicacion de los contenidos
tedricos a problemas
practicos.

Descripcion de las
herramientas de modelizacion
molecular.

Propuesta, vigilancia y
correccion del examen.
Calificacion del alumno.

Actividad alumno

Preparacion, realizacion y estudio de
los contenidos propuestos.
Elaboracion de una memoria de las
practicas realizadas.

Preparacion y realizacion.

Procedimiento de

. s P NP Total
evaluacion

Valoracion del trabajo
realizado y de los
resultados obtenidos.
Valoracion de la memoria
de practicas presentada.
Valoracion de las
habilidades y
conocimientos adquiridos.

24 18 42

Correccion y valoracion
de los examenes.

P : Presenciales; NP: no presenciales (trabajo autonomo); C: calificacion
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ESCENARIO 2. SEMIPRESENCIAL

VIIL.- METODOLOGIA

Clases de teoria y seminarios: seran impartidos por el profesor en el régimen
habitual, como en el Escenario 1, y con el mismo contenido. Atendiendo al principio
de maxima presencialidad aprobado por el Rectorado de la UCM, la sesion serad
seguida presencialmente por los alumnos en el aula, hasta aforo completo,
considerando la distancia social recomendada. En las aulas provistas de cdmaras, los
alumnos que no quepan en el aula seguirdn la sesion virtualmente, bien desde su
domicilio o en las zonas de uso publico habilitadas por la Facultad para este fin, que
estaran debidamente publicitadas en el CV. Para las aulas que no tienen camara, se
establecerd un turno rotatorio de alumnos presenciales en el aula, atendiendo a la
numeracion del DNI. Este procedimiento podra ser modificado por el profesor a lo
largo del curso, seglin considere oportuno, para ir ajustando la presencialidad en el
aula a los estudiantes regularmente asistentes a clase.

— El material docente utilizado sera el mismo ya disponible en el CV empleado
también en el Escenario 1. La asignatura se orientard mas hacia la
elaboracion de trabajos personales (o en pequeios grupos) de los alumnos,
con mayor numero de tutorias individuales o en grupos pequefios, y menor
numero de clases magistrales.

— Los medios telematicos utilizados para que los alumnos sin presencialidad en
el aula puedan seguir virtualmente las sesiones seran algunas de las
siguientes plataformas: Microsoft Teams, disponible en el CV, Google Meet,
0 Zoom. El profesor mantendré abierta una sesion de este tipo para mantener
una relacion directa y fluida con los estudiantes que asisten virtualmente,
pudiendo asi seguir las explicaciones que se den en la pizarra y las
presentaciones en PowerPoint.

Practicas de laboratorio: Se realizaran igual que en el Escenario 1.
Tutorias Individuales: Se realizaran por video conferencia y/o correo electronico.

Seguimiento del alumnado: En la parte de docencia que se realiza de forma
presencial se seguirdn las mismas técnicas empleadas en el Escenario 1. En la parte
de docencia virtual el seguimiento se realizara por diversas técnicas, segun considere
el profesor méas conveniente: mediante la herramienta de registro de actividades de
cada sesion (Campus virtual), el nombre de los asistentes (MS Teams, Google Meet),
hoja de firmas habilitada en el CV a modo de cuestionario, analisis de descargas
efectuadas por los alumnos en el CV, etc.

X.- EVALUACION

Se realizaran exdmenes presenciales segun el procedimiento descrito en el Escenario
1.

-19-

&



Guia Docente: Modelizacién Molecular y Métodos de Simulacién

ESCENARIO 3. TOTALMENTE VIRTUAL

VIIL.- METODOLOGIA

X.-

Clases de teoria y seminario: seran impartidas de forma combinada en sesiones: (a)
sincronas, en el horario oficial establecido y (b) asincronas. La asignatura se
orientard mas hacia la elaboracion de trabajos personales (o en pequefios grupos) de
los alumnos, con mayor niumero de tutorias individuales o en grupos pequefios, y
menor nimero de clases magistrales.
— El material docente utilizado serd el mismo ya disponible en el CV empleado
también en el Escenario 1.
— Los medios telematicos utilizados seran las plataformas ya mencionadas en
el Escenario 2.

Practicas de laboratorio: que se desarrollardin como en el Escenario 1 y 2, pero
todas las sesiones, incluidas las iniciales donde se explica el uso de las herramientas
basicas (plataforma Linux, conexién con los ordenadores de célculo, etc.) seran
reemplazadas por distintas posibles alternativas: material escrito a modo de tutorial
donde se describa detalladamente el procedimiento o sesiones via MS Teams, Google
Meet 0 Zoom.

Las tutorias individuales se realizaran como en el Escenario 2.

Seguimiento del alumnado: Se realizara igual que lo descrito en el Escenario 2 para
la docencia virtual.

EVALUACION

DESCRIPCION DEL PROTOCOLO DE EVALUACION

e Identificacion de estudiantes:

En los minutos anteriores al inicio del examen, los alumnos deberan entregar un
documento de compromiso escrito a mano y digitalizado en formato PDF, aceptando
las normas para la realizacion de la prueba. El texto del documento, elaborado por el
Departamento, estara disponible en el espacio de la asignatura del Campus Virtual. En
dicho documento se debera hacer constar: nombre y apellidos, firma, lugar y copia del
DNI. La identificacion de los alumnos que realicen el examen se llevard a cabo a
través de: (i) entrada al Campus Virtual para poder visualizar los enunciados del
examen, (ii) imagen de video a través de Google Meet o MS Teams (desde la camara
del ordenador o del movil), (iii) documento de compromiso, y (iv) posible
comprobacion telematica a lo largo del examen por parte del profesor.
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e Tipo de examen:

El examen se disefiard en el Campus Virtual (Moodle) a través de la herramienta de
Tareas, de tal manera que diferentes estudiantes puedan acceder a exdmenes
diferentes.

e Seguimiento de estudiantes durante la prueba:

Durante la realizacion de la prueba, los alumnos deberdn tener conectada una camara
(del ordenador o del movil) que haga posible la comprobacion por parte del profesor
del cumplimiento del compromiso firmado por el alumno para realizar el examen de
forma individual y con los medios indicados.

e Revision de examenes:

Los estudiantes que deseen revision se pondran en contacto con los profesores de su
grupo mediante correo electronico y se establecerd el horario de revision individual
mediante MS Teams/Google Meet. El estudiante conservara copia de los ficheros
PDF enviados como respuesta del examen para facilitar la revision. Por otra parte, el
profesor podra requerir del alumno la revision y discusion interactiva de su examen
dentro del plazo que se establezca para la revision de los mismos que se notificard en
el CV.

e Mecanismo empleado para la documentacion/grabacion de las pruebas de

evaluacion para su posterior visualizacion y evidencia:
El profesor conservara los ficheros (en el formato electronico que se especifique) del
ejercicio de examen enviados por el estudiante, con las calificaciones parciales que
estime oportunas. Ademas, si se estima oportuno, se podra proceder a la grabacion de
la sesion del examen, con las limitaciones establecidas por la UCM, para posterior
revision si fuera necesario. Dicha grabacion, de efectuarse, se almacenard con las
medidas de seguridad necesarias en equipos de UCM vy serd eliminada pasado el
tiempo de revision.
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