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Competencias de titulacion

Cddigo

Al Cofiecemento da terminoloxia avanzada quimica

A2 Cofiecemento dos principios fisico-quimicos fundamentais que regulan os aspectos mais avanzados da Quimica

A3 Cofiecemento dos aspectos mais avanzados dos elementos e compostos inorganicos e organicos, asi como
biomoléculas, as rutas sintéticas e a sla caracterizacién estrutural

Bl Capacidade para desefar, coordinar e realizar proxectos de investigacién cientifica

B3 Capacidade de comunicacién (oral e escrita) en lingua oficial e inglés

B4 Capacidade para a xestién e tratamento de datos e xeracién de informacion e cofiecemento

B5 Capacidade de resolucién eficaz e eficiente de problemas demostrando principios de orixinalidade e auto-direccion

B6 Capacidade de aprendizaxe auténomo para o desenrolo continuo

Competencias de materia

Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de
Formacion e
Aprendizaxe

Cofiecer cdmo se relacionan os parametros microscépicos calculables por Quimica saber A2
Tedrica coas magnitudes macroscépicas medibles experimentalmente.

Cofece-las caracteristicas dos principais métodos da Quimica Computacional (métodos saber Al
cuanticos Hartree-Fock e post-Hartree-Fock, e métodos de mecéanica molecular). A2
Coiiece-las principais limitaciéns dos métodos anteriores: tamafio do conxunto base,  saber Al
inadecuado tratamento da correlacién electrénica, disociacién idnico-covalente, saber facer A2
consistencia do tamafo.

Cofiecer como as limitaciéns anteriores condicionan o calculo de diferentes saber facer A2
propiedades.

Cofiecer e utilizar as técnicas de célculo que permiten correxi-los efectos das saber facer Al
limitaciéns anteriores no cdlculo de propiedades de moléculas e agregados A2

moleculares: método de contrapeso, procesos isoxiros, isodésmicos e homo e
hiperhomodesm@ticos.

Cofiecer e saber aplica-los tratamentos computacionais mais habituais para ter en saber Al
conta a solvatacién do sistema. saber facer A2
Cofiecer, coas sUas limitacions, e saber calcula-los principais indices para a prediccién saber A2
de reactividades. saber facer A3
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Responsabilizarse na realizacion de traballo individual saber facer B5

B6
Empregar ordenadores para o calculo de propiedades moleculares saber facer B4
Presentar datos en gréficos e taboas saber facer B4
Andlise de resultados empregando linguaxe cientifica saber facer Bl
B3
B4
Contidos
Tema

Conceptos basicos de Mecanica Estatistica.

Colectivo candnico. Funcién de particién candnica para un sistema de
particulas que non interaccionan. Funcién de particién candnica dun gas
ideal puro. Ley de distribucién de Boltzmann para moléculas no
interaccionantes. Termodindmica estadistica para gases ideales
monoatémicos y diatémicos. Termodindmica estadistica de gases ideales
poliatémicos. Termodindmica estadisitica de fluidos reales: fuerzas
intermoleculares e integral de configuracion.

Método HF.

Introduccién. Energia de una funcién monodeterminantal. Minimizacién de
la energia. Energia de los orbitales y teorema de Koopmans. Sistemas de
capa cerrada. Aproximacién CLOA. Ecuaciones de Roothaan-
Hall.Aproximacién CLOA. Sistemas de capa abierta. Conjuntos de
funciones base.

Métodos DFT.

Limitaciones del método HF. teoremas de Hohenberg y Kohn. Sistema de
referencia Kohn-Sham. Aproximaciones para estimar la energia de
correlacién-intercambio.

Métodos post-HF

Interaccién de configuraciones. Métodos multiconfiguracionales. Método
de perturbacién de Moller-Plesset. Métodos Coupled Cluster.

Técnicas para el calculo de propiedades
energéticas.

Calculo preciso de energias. Procesos isdgiros e isodésmicos. error de
superposicién de base.

Andlisis conformacional.

Puntos estacionarios de la SEP. Blisqueda de conférmeros.

Técnicas e indices computacionales para el
estudio de la reactividad quimica.

Anélisis de poblacién de Mulliken. Andlisis de poblacién basado en PEM.
Teoria de dtomos en Moléculas. NBO. Ejemplos.

Mecéanica Molecular.

Definicién de campo de fuerzas. campos de fuerzas mas frecuentes.

Ejemplos.
Planificacion
Horas na aula Horas féra da aula Horas totais
Practicas en aulas de informatica 4 12 16
Sesién maxistral 16 48 64
Probas de resposta curta 2 6 8
Informes/memorias de practicas 0 12 12

*Os datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do

alumnado.

Metodoloxia docente

Descricion

Practicas en aulas de Practicas en aula de informéatica (traballo individual do alumno). Resolveranse varios casos sinxelos.

informatica

Sesion maxistral Exposicidén dos temas por parte do profesor

Atencion personalizada

Metodoloxias

Descricion

Practicas en aulas de informatica

Atencidn personalizada no horario de titorfas dos profesores

Probas

Descricion

Probas de resposta curta

Atencidén personalizada no horario de titorias dos profesores

Informes/memorias de practicas

Atencidn personalizada no horario de titorfas dos profesores

Avaliacion

Descricién Cualificacion
Practicas en aulas de informatica 20
Probas de resposta curta Proba sobre cuestidns tedricas. 50
Informes/memorias de practicas 30
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Outros comentarios sobre a Avaliacion

Bibliografia. Fontes de informacion

J. Andrés, . Beltran, Quimica Tedrica y Computacional, 2000,

F. Jensen, Introduction to Computational Chemistry, 2006,

A. Szabo, N. S. Ostlund, Modern Quantum Chemistry, 1996,

J. Bertran, V. Branchadell, M. Moreno, M. Sodupe, Quimica Cudntica, 2000,

I. N. Levine, Fisicoquimica, 2003,

Recomendacions
Materias que contintian o temario
Estrutura Electronica Molecular/V11M029V01134
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