5. PLANIFICACION DE LAS ENSENANZAS
5.1 DESCRIPCION DEL PLAN DE ESTUDIOS

5.1.1 Estructura de las ensefianzas. Explicacion general de la planificacién del plan
de estudios

El Master Universitario en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional tiene una
estructura global que fue aprobada por la Comision de la Universidad Autonoma de
Madrid y por las demas Universidades del Consorcio.

En resumen se puede decir que: el Master consta en su totalidad de 120 créditos ECTS,
distribuidos en dos cursos llamados M1y M2 (60+60). Esta estructurado en 6 modulos
(Mbdulo 1. Fundamentos; modulo 2. Métodos; modulo 3. Optatividad; médulo 4.
Aspectos avanzados; modulo 5. Modelizacion avanzada y aplicaciones; y modulo 6.
Trabajo de Fin de Master) dentro de un perfil investigador.

La distribucion de créditos, en obligatorios u optativos, del programa de master, se
puede ver en la Tabla 1.

Tabla 1. Resumen de los médulos que constituyen la propuesta del titulo de master y su
distribucion en créditos.

TIPO DE MODULO ECTS

Obligatoria 65
Optativa 25
Trabajo fin de Master 30
Total 120

Las competencias especificas y su codigo, asociadas al médulo optativo son las
siguientes:

CE23. Los estudiantes tiene conocimientos tanto a nivel de usuario como de
administrador de sistema complejos de calculo basados en UNIX/Linux. Esto incluye
las operaciones cotidianas, seguridad, y también programacion de Shell scripts para
automatizar tareas con el objetivo de mantener un sistema de céalculo de complejidad
media operativo con alta disponibilidad.

CE24. Conoce los fundamentos de los laseres y estd familiarizado con la resolucion de
problemas dependientes del tiempo y el tratamiento de estados del continuo.

CEZ25. Los estudiantes adquieren los conocimientos practicos necesarios para llevar a
cabo estudios en sistemas bioquimicos utilizando simulaciones computacionales.

CE26. Los estudiantes saben relacionar observaciones macroscopicas llevadas a cabo
dentro del campo de la Cinética Quimica con las colisiones individuales que tienen
lugar a nivel molecular.

csv: 103667794538670975023255



CE27. Los estudiantes conocen los fundamentos de los métodos utilizados para el

tratamiento de estados excitados y son capaces de manejar los programas de uso mas

frecuente para el tratamiento de estados excitados.
CEZ28. Proporcionar la metodologia basica para el tratamiento de sistemas periodicos,

cristales y polimeros.

El cronograma previsto para el Master Interuniversitario se esquematiza en la Tabla 2.

Tabla 2. Organizacion temporal del plan de estudio.

PRIMER ANO (M1)

Modulo 1. Fundamentos ECTS Médulo 3. Optatividad ECTS
(20 ECTS) (25 ECTS)
Lengua Europea 5.0 | Profundizacion en los métodos de la 5.0
Quimica Tedrica
Fundamentos Matematicos de la 5.0 | Dindmica de las Reacciones 5.0
Mecanica Cuantica Quimicas
Mecéanica Estadistica y aplicacionesen | 5.0 | Estados Excitados 5.0
simulacion
Simetria en &tomos, moléculas y 5.0 | Solidos 5.0
solidos
Modulo 2. Métodos Linux y Linux de gestién 5.0
(15 ECTS)
Técnicas Computacionales y Calculo 5.0 | Laboratorio de Quimica Tedrica 5.0
Numeérico Aplicada
Métodos de la Quimica Teorica | 5.0 | Laseres 5.0
Métodos de la Quimica Tedrica Il 5.0 | Bioguimica Computacional 5.0
SEGUNDO ANO (M2)
Madulo 4. Aspectos avanzados ECTS Médulo 6. Trabajo de Fin de ECTS
(15 ECTS) Méster (30 ECTS)
Teoria Avanzada de la Estructura 9.0 | Trabajo Fin de Master 30.0
Electrénica y de la Materia
Condensada
Técnicas Computacionales Avanzadas 6.0
Madulo 5. Modelizacion avanzada y
aplicaciones (15 ECTYS)
Dinamica Quimica y Molecular y 9.0
Simulacién y Modelizacion por
Ordenador
Aplicaciones 6.0

En el primer afio (M1), 5 ECTS se destinardn a mejorar el conocimiento en una de
lengua europea, distinta de la vernacula. Los restantes 55 ECTS se destinan a
asignaturas obligatorias y optativas (ver Tabla 2) que se impartiran de diferentes
maneras. En todas las asignaturas las clases del curso se impartirdn en castellano o en
inglés. La norma es que, en el momento en el que una asignatura tenga un estudiante de
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habla no hispana matriculado, la asignatura se impartira en inglés. El idioma en el que
cada estudiante desarrolle su evaluacion es de libre eleccidn (espafiol o inglés).

1. Las asignaturas denominadas: Fundamentos matematicos de la mecénica cuantica;
Mecénica estadistica y aplicaciones en simulacion; Simetria en 4&tomos moléculas y
solidos; Técnica computacionales y calculo numérico y Métodos de la quimica teorica |
se daran entre los meses de septiembre a diciembre y finalizaran en el curso intensivo.
Siempre que a nivel local no se imparta, las asignaturas podran ser seguidas por los
estudiantes a traves del aula virtual. Antes del curso intensivo los estudiantes deben
tener visto gran parte de la asignatura asi como desarrollados y evaluados ejercicios y
programas que se planifiquen en cada asignatura.

2. Curso Intensivo: Los Mddulos 1 (salvo Lengua Europea), 2 y parte del 3 (salvo las
optativas propias de cada Universidad) se desarrollan en un curso intensivo de 1 mes de
duracién de clases tedricas y practicas, que se imparte de manera rotatoria en una de las
14 Universidades firmantes del convenio. Siempre que no ocurran imprevistos se realiza
a finales de enero y principios de febrero. Este curso es seguido por trabajos tutelados
que desarrolla cada estudiante en su Universidad a lo largo del afio bajo la supervision
de un tutor y es enviado para revision al respectivo profesor o profesora para
evaluacion.

3. La oferta de optativas esta abierta a todos los estudiantes del programa. Las optativas
son de caracter anual y se impartiran a nivel local, en el curso intensivo, en el ZCAM, o
por videoconferencia, dependiendo de la optativa seleccionada. Optativas tales como:
profundizacion en los métodos de la quimica teorica, dindmica de las reacciones
quimicas, estados excitados y solidos, empezaran a impartirse en el curso intensivo y su
estudio finalizard a través del aula virtual (como es el caso de la asignatura
"profundizacion en los métodos de la quimica teorica™), o en el curso denominado
ZCAM. Optativas tales como: linux y linux de gestién, laseres y biogquimica
computacional se impartiran mediante videoconferencias por profesores de
universidades del consorcio. Finalmente, la optativa "laboratorio de quimica tedrica
aplicada™” se impartird localmente. Los trabajos derivados del curso seran desarrollados
y enviados por la mejor via al respectivo profesor o profesora.

4. Curso ZCAM: En Zaragoza se ha fundado el Zaragoza Scientific Centre for
Advanced Modelling (ZCAM) por un convenio entre el Ministerio de Ciencia e
Innovacidén, la Fundacién Aragonesa para la Investigacion y el Desarrollo y la
Universidad de Zaragoza. Este centro esta situado en el Campus Rio Ebro y es un nodo
del Centro Europeo de Calculo Atémico y Molecular (CECAM) —existen siete en
Europa— cuyo objetivo es facilitar el desarrollo de la investigacion en ciencias
computacionales aplicadas a simulaciones basadas en modelos atémicos para predecir
propiedades fisicas y comprender su comportamiento. Para llevar a cabo este objetivo,
el ZCAM puede financiar workshops, miniworkshops, tutoriales y conferencias asi
como ayudar en la solicitud de proyectos de investigacion a nivel nacional e
internacional. Parte de las asignaturas optativas se podran dar en un curso intensivo
organizado por el méaster en colaboracion con el ZCAM. El curso es impartido en inglés
por especialistas del campo y estan abiertos a estudiantes externos al master.
Regularmente se desarrolla durante los meses de Mayo y Junio (1 semana por
asignatura). Estos cursos tienen una componente computacional muy importante, de
hecho, la mafiana se dedica a clases de teoria y las tardes a clases practicas. Estos cursos
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son un complemento de gran valor al curso intensivo de un mes que se realiza en el M1
y se mantendran siempre que los acuerdos con el CECAM sigan activos y se aprueben
en la convocatoria anual de ZCAM/CECAM.

5. La asignatura “Lengua Europea” puede ser impartida en cada Universidad o
convalidada con estudios hechos fuera de la Universidad en sitios reconocidos tales
como: Escuelas Oficiales, Escuelas o Servicio de Idiomas de cada Universidad, centros
institucionales tipo Instituto Cervantes, British Council, Leopardi, etc. También pueden
admitirse evaluaciones reconocidas internacionalmente (tipo TOEFL). Cualquiera de
estos certificados seran convalidables siempre que hayan sido obtenidos posterior a la
inscripcion en el master y acrediten cambio de nivel. La ficha de esta asignatura se ha
hecho a modo de ejemplo con la informacion del curso “DEVELOPING FLUENCY IN
CONVERSATION AND WRITING” ofrecida por el servicio de idiomas de la
Universidad Auténoma de Madrid.

El primer afio del maéster, M1, tiene caracter nacional. El segundo afio, M2, es de
caracter internacional. Las 14 universidades que presentan esta verificacion, forman
parte de un consorcio mas amplio de 46 Universidades Europeas que firmaron en 2004
un acuerdo de cooperacién (ver anexo al final del apartado “"Recursos Materiales y
Servicios™) aun vigente para el desarrollo de ensefianzas conjuntas de master en
"Theoretical Chemistry and Computational Modelling” (articulo 1 del anexo) y en
particular de un curso intensivo comdn "Advanced aspects and Applications in
Theoretical Chemistry and Computational Modelling™ (articulo 2 del anexo).

Ese curso es precisamente el curso internacional intensivo de cuatro semanas, 30
créditos, que los estudiantes de todas las Universidades deber&n seguir obligatoriamente
y que se corresponde a los Modulos 4 y 5. El curso esta destinado a la adquisicion de
una formacion sélida en aspectos avanzados de la Quimica Teorica y la Modelizacion
computacional (Teoria de estructura electronica avanzada, Dinamica quimica y
molecular, Técnicas computacionales avanzadas, Modelizacion computacional vy
simulacion, Teoria de la materia condensada) y sus aplicaciones (en Nanociencia y
nanotecnologia, Modelos de sistemas bioldgicos, Materiales por disefio, Reactividad y
Catalisis, Estados excitados, Procesos atmosféricos y del espacio). La ensefianza en
dicho curso correra a cargo de los mejores especialistas dentro del Consorcio y de
expertos, sean hombres o mujeres, de terceros paises.

El curso se imparte de manera rotatoria en una de las Universidades participantes del
"European Master in Theoretical Chemistry and Computational Modelling™. Las clases
se imparten en inglés al igual que su evaluacion. Generalmente se desarrolla a principios
del segundo curso académico. Este curso es seguido por trabajos tutelados que
desarrolla cada estudiante en su Universidad a lo largo del afio bajo la supervision de un
tutor o tutora. Al finalizar el curso intensivo M2, personal perteneciente a compafiias de
supercomputacion como Bull, IBM, Fujitsu, o farmacéuticas como Lilly, BASF, entre
otras; impartiran seminarios/talleres sobre empleabilidad que faciliten la adquisicion de
becas de practicas, o, una posterior insercion profesional de nuestros egresados.

Como ejemplo se citan los profesores participantes en las dos Gltimas ediciones y los
programados para el proximo curso en Septiembre del 2013. Otras ediciones se pueden
consultar en la pagina web del master: http://www.emtccm.org/tccm-em/international-
intensive-course
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Sexta edicion. Valencia, Espafa-Septiembre 2011.
Nombre/Universidas/Pais

Alessandro Constantini/University of Perugia/ltaly

Alex Gaita Arifio/ICMOL-University of Valencia/Spain

Alejandro Ramirez Solis/Autonomous University of Morelos/Mexico
Begofia Milian Medina/Madrid Institute for Advanced Studies/Spain
Carlo Manuali /University of Perugia/ltaly

Coen Van de Graaf/University Robira i Virgili/Tarragona-Spain
Damien Laage/Ecole normale supérieure/Paris-France

Daniel Roca/Uppsala University/Sweden

Enrigue Sanchez Marcos/University of Sevilla/Spain

JesUs Navarro Faus/CSIC-Valencia/Spain

Joan Cano Boguera/ICMOL-University of Valencia/Spain

Johannes Gierschner/Madrid Institute for Advanced Studies/Spain
Josep Planelles Fuster/University Jaume | Castellén/Spain

Juan Ignacio Climente/University Jaume | Castell6n/Spain

Juan Modesto Clemente/Molecular Science Institute ICMOL/Valencia-Spain
Manuel Yanez/Autonomous University of Madrid/Spain

M Angeles Gonzalez Lafont/Autonomous University of Barcelona/Spain
Maite Roca/University of Valencia/Spain

Marie Pierre Gaigeot/University d’Evry/France

Merce Boronat/Institute of Chemical Techonology/Valencia-Spain
Nuno Cerqueira/University of Porto/Portugal

Roar Olsen/Akershus University College/Norway

Sergio Sousa/University of Porto/Portugal

Vicente Moliner Ibafiez/University Jaume | Castellén/Spain

Séptima edicidn. Perugia, Italia-Septiembre 2012.
Nombre/Universidas/Pais

Remco W.A. Havenith/Zernike Institute for Advanced Materials-University of
Groningen/Netherlands

Natalie Guihery/University Paul Sabatier Toulouse I11/France

Leonardo Belpassi/University of Perugia/ltaly

Sergio Rampino/University of Perugia/ltaly

William Hase/Texas Tech University/United States

Alessandro Costantini/University of Perugia/ltaly

Josep Planelles Fuster/University Jaume | Castellén/Spain

Manuel Yafiez Montero/Autonomous University of Madrid/Spain

Filippo De Angelis/Institute of Molecular Science and Technologies/Italy
Marco Verdicchio/University of Perugia/ltaly

Noelia Faginas Lago/University of Perugia/ltaly

Dimitrios Skouteris/University of Perugia/ltaly

Andrea Lombardi/University of Perugia/ltaly

Maurizio Persico/University of Pisa/ltaly

Simon Cross/Molecular Discovery LTD - Perugia/ltaly

Octava edicion. Madrid, Espafia-Septiembre 2013.
Nombre/Universidas/Pais
Alberto Luna/Computational techniques/Autonomous University of Madrid - Spain
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Angel Martin Pendas/Wavefunction analysis/University of Oviedo - Spain

Jesus Ugalde/Advanced density functional theory/University of Basque Country - Spain
Remco Havenith/Valence bond/University of Groningen - Netherlands

Nathalie Guilhéry/Multireference techniques/University Paul Sabatier Toulouse Il -
France

Berta Herrero/Transversals skills/University Carlos 111 of Madrid, Atria Science - Spain
Noelia Faginas/Molecular dynamics/University of Perugia - Italy

Osvaldo Gervasi/Grid computing/University of Perugia - Itlay

Maria Joao Ramos/Modelling of biochemical systems/University of Porto - Portugal
Ifaki Tufion/Quantum and molecular mechanics methods/University of Valencia -
Spain

Leticia Gonzalez/Methodology in molecular photochemisty/University of Vienna -
Austria

Maurizio Persico/Electronically nonadiabatic nuclear motion/University of Pisa -Italy
Ignacio Sol&/Coherent interaction of moleculaes with light/University Complutense of
Madrid - Spain

Fabio Busnengo/Solids and surfaces/University of Rosario - Argentina

Jordi Rivas/Magnetism/University of Barcelona - Spain

Arvi Rauk/To be defined/University of Calgary - Canada

Peter Gil/To be defined/Australian National University - Australia

Como minimo 3 meses del segundo afio del Master (M2) deberan realizarse en una
Institucion de otro pais dentro del Consorcio para desarrollar parte de su trabajo de
investigacion (30 créditos ECTS) asociado a su Tesis de Master (modulo 6). Esta
movilidad de 3 meses constituye una de las sefias de identidad del Master y se considera
bésica para la formacion en un entorno internacional. Solamente en casos muy
justificados por causas econOmicas, porque el coste econdmico de la estancia sea
inabordable para el estudiante y no haya conseguido alguna ayuda para la movilidad, la
Comision de Coordinacion Académica del Master podra aprobar que no se realice esa
estancia. Esta internacionalizacion es una de las sefias de identidad de nuestro master y
es una de las razones que ha contribuido de forma importante al reconocimiento del
EuroLabel por parte de la ECTNA. Es por tanto importante que podamos mantener esta
exigencia y asi ha sido entendido por las autoridades de nuestro ministerio con el apoyo
dado durante estos afios a la movilidad de profesores, profesoras, alumnos y alumnas.
Por tanto seguiremos manteniéndolo como requisito fundamental salvo que la reduccion
del apoyo a la movilidad nos lo impida.

Finalmente, el M2 concluird con la defensa del Trabajo de Fin de Master en la
Institucion propia de cada estudiante. Superada con éxito, dicha Institucion le otorgara
el titulo de "Master en Quimica Teodrica y Modelizacion Computacional”, conjunto con
las otras Instituciones del Consorcio Europeo. Se dispone de una pagina web para el
Méster Europeo (www.emtccm.org) donde se encuentra la informacion detallada acerca
de la organizacion de dicho Master. El Trabajo de Fin de Master en ningln caso estara
sujeto a la convalidacion o reconocimiento de competencias.

Las Tablas 3 y 4 recogen ejemplos de horarios previstos para la imparticion de
asignaturas del M1y M2, respectivamente. Estos horarios han sido elaborados teniendo
en cuenta las horas presenciales que para cada asignatura se recogen en Sus
correspondientes fichas. El cronograma y horarios propuestos deberan ser refrendados,
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anualmente, por los miembros de la Comision de Coordinacion Académica del Méster
junto al resto de la programacién docente del Centro.

Tabla 3. Horarios del M1.
A. Curso intensivo

SEMANA 1 SEMANA 2 SEMANA 3 SEMANA 4
9:00 - Fundamentos Mecénica Profundizacién en | Profundizacion en
11:00 Matemaéticos de la Estadistica y los métodos de la | los métodos de la
Mecanica aplicaciones en Quimica Teorica | Quimica Teobrica
Cuéntica simulacion
11:30 - Métodos de la Métodos de la Métodos Métodos
13:30 Quimica Teo6rica | | Quimica Teorica | Avanzadosde la | Avanzados de la
I Quimica Teorica | Quimica Teobrica
1 |
15:30 - Técnicas Técnicas
17:30 Computacionales | Computacionales | Dinamica de las Dindmica de las
y Calculo y Calculo reacciones reacciones
Numérico Numérico guimicas quimicas
18:00 - Simetria en Simetria en
20:00 atomos, atomos, Sélidos Estados Excitados
moléculas y moléculas y
sOlidos sOlidos
B. ZCAM
Lunes Martes Miercoles Jueves Viernes
9:00 - 11:00 Teoria 1 Teoria 1 Teoria 3 Teoria 3 Teoria 4
11:30 - 13:30 Teoria 2 Teoria 2 Teoria 4 Teoria 5 Teoria 5
15:30 - 19:30 Sesion de Sesion de Sesion de Sesion de Sesion de
Practica 1 Practica 2 Practica 3 Practica 4 Practica 5
Semana 1 - Dinamica de las Reacciones Quimicas + Estados excitados
Semana 2 - S6lidos
Tabla 4. Horarios del M2.
A. Curso intensivo
DIA
(8 horas SEMANA 1 SEMANA 2 SEMANA 3 SEMANA 4
lectivas/dia)
Teoria Avanzada Dinamica Teoria Avanzada
de la Estructura Quimicay Técnicas de la Estructura
Lunes Electronicay de Molecular y Computacionales | Electrénicay de
la Materia Simulacion y Avanzadas la Materia
Condensada Modelizacion Condensada
Introduction por Ordenador
Teoria Avanzada Dinamica Dinamica
de la Estructura Quimicay Técnicas Quimicay
Martes Electrénicay de Moleculary Computacionales Moleculary
la Materia Simulacién y Avanzadas Simulacién 'y
Condensada Modelizacion Modelizacion
por Ordenador por Ordenador
Teoria Avanzada Dinadmica Dindmica Quimica
de la Estructura Quimicay y Molecular y
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Miércoles Electronica y de Moleculary Simulacion y Aplicaciones
la Materia Simulacion y Modelizacion por
Condensada Modelizacion Ordenador
por Ordenador
Teoria Avanzada Dinadmica Dindmica Quimica
de la Estructura Quimicay y Moleculary Técnicas
Jueves Electronica y de Molecular y Simulacién 'y Computacionales
la Materia Simulacién y Modelizacion por Avanzadas
Condensada Modelizacion Ordenador
por Ordenador
Teoria Avanzada | Teoria Avanzada | Dinamica Quimica | Teoria Avanzada
de la Estructura | dela Estructura y Molecular y de la Estructura
Viernes Electronicay de | Electrénicay de Simulacion y Electrénicay de
la Materia la Materia Modelizacion por la Materia
Condensada Condensada Ordenador Condensada
B. Cursos Optativos.
Lunes Martes Miércoles Jueves Viernes
9:00 - 11:00 Aplicaciones Aplicaciones Aplicaciones Aplicaciones | Aplicaciones
11:30 - 13:30 Aplicaciones Aplicaciones Aplicaciones Aplicaciones | Aplicaciones
15:30 - 17:30 Técnicas Técnicas Técnicas Aplicaciones Técnicas
Computacionales | Computacionales | Computacionales Computacionales
Avanzadas Avanzadas Avanzadas Avanzadas
18:00 - 20:00 Técnicas Técnicas Técnicas Aplicaciones Técnicas
Computacionales | Computacionales | Computacionales Computacionales
Avanzadas Avanzadas Avanzadas Avanzadas

Mecanismos de Coordinacién Docente del Master

Actuard como Coordinador o Coordinadora General del Master el responsable en la
Universidad encargada de coordinar, actualmente la Universidad Coordinadora es la
Auténoma de Madrid. La organizacion y coordinacion docente es responsabilidad de la
Comision de Coordinacion Académica del Master, cuyas principales funciones
relativas a este ambito serdn la de determinar los contenidos de las diferentes
asignaturas, evitando solapamientos y reiteraciones y llevar a cabo la propuesta docente
de cada curso academico, que incluira el calendario de clases y exdmenes. La Comision
de Coordinacion Académica también se encargara de organizar seminarios, visitas y
restante actividades del Master. Esta Comision también coordinara la movilidad de
profesores y profesoras ajenos al Méaster que sean invitados a realizar participaciones
puntuales. La Comision de Coordinacion Academica del Méster se reunira tantas veces
como sea necesario para supervisar el funcionamiento del Titulo y analizar el
seguimiento del Master, proponiendo la organizacion docente del siguiente curso
académico y coordinando la seleccion de nuevos alumnos y alumnas entre las
solicitudes presentadas en cada universidad. Esta Comision propondra anualmente, para
su aprobacion, las modificaciones de la programacion academica que considere
oportunas y estudiara todas aquellas cuestiones que las comisiones de coordinacion de
cada universidad les hayan hecho llegar. La Comision de Coordinacion Académica del
Master regulard todo caso excepcional en el que se incumplan la normativa de
permanencia y la normativa de transferencia y reconocimiento de créditos, propias de
alguna de las Universidades. Para llevar a cabo sus actividades de seguimiento, la
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Comisién podra invitar a sus reuniones a profesores, profesoras y estudiantes del
Master, que permitiran recabar la informacion necesaria.

Para un funcionamiento mas operativo la Comision de Coordinacién Académica del
Master nombrara dos subcomisiones:

- Subcomision Docente
- Subcomisién de Calidad

La primera Subcomision se responsabilizara de los aspecto de coordinacién académica
de asignaturas y har& propuestas sobre la organizacion de las actividades docentes en
cada curso acadéemico, ademas velara por el cumplimiento coherente de los planes de
organizacion docente. Estara formada por el Coordinador del master y por los
Coordinadores de Mddulos, seis profesores, entre hombres y mujeres, con vinculacion
permanente a una de las Universidades del Convenio y, como minimo, un quinquenio
de docencia. La Subcomisiéon Docente realizard reuniones de coordinacion y
seguimiento con cierta regularidad que faciliten la coordinacién vertical y el
intercambio de experiencias. A su vez, cada miembro de la Subcomision Docente
realizara reuniones con los profesores y profesoras o coordinadoras o coordinadores de
asignaturas pertenecientes a su modulo, facilitando la coordinacion horizontal.

La responsabilidad docente de las asignaturas impartidas por varios profesores sera del
Coordinador de Asignatura elegido por la Subcomisién Docente entre los profesores
que imparten docencia en dicha asignatura. Las impartidas en su totalidad por un solo
profesor o profesora, corresponderd al anterior su responsabilidad docente. El
Coordinador de Asignatura realizara al menos una reunion antes del inicio del curso con
los docentes de la asignatura y otra al final de los cursos intensivos.

La Subcomisién de Calidad, estd compuesta por tres profesores, sean mujeres u
hombres, de tres Universidades distintas. Velara por la calidad en la docencia impartida
y en el méster en general. Al final del curso intensivo realizard encuestas de satisfaccion
entre estudiantes que han de tenerse en cuenta para la mejora constante del master.
Integrard la informacién facilitada por el Sistema de Garantia Interna de Calidad (SGIC)
de cada Universidad y empleando los procedimientos derivados del SGIC de la
Facultad de Ciencias de la Universidad Auténoma de Madrid (apartado 9 de esta
memoria) elaborara los indicadores de seguimiento y control y el informe anual de
seguimiento de la calidad que servira de base a las acciones correctivas que tome la
Comision de Coordinacion Académica del Master.

5.1.2. Planificacion y gestion de la movilidad

En el Master Universitario en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional se
establecen acciones de movilidad especificas. De hecho esta previsto que se produzca la
movilidad de estudiantes durante el mismo ya que es necesario para alcanzar las
competencias previstas. Los convenios de movilidad atienden a la normativa general
que sobre reconocimiento de créditos se establecio en el Consejo de Gobierno de la
Universidad Auténoma de Madrid en febrero de 2008 y modificado en octubre de 2010
en el que se aprobaron unas normas generales sobre movilidad internacional de
estudiantes, que se recogen en el apartado 4.4 de la presente memoria.

csv: 103667794538670975023255



La organizacién de la movilidad de estudiantes para cursar las ensefianzas que se
imparten en sedes distintas de la de origen sera planificada cada curso académico por la
Comisién de Coordinacion Académica del Master que gestionara las solicitudes de
ayuda econdémica a estudiantes a través de las convocatorias oficiales publicadas al
efecto. Asimismo, esta Comision planificara cada curso académico los cursos a impartir
por profesoras y profesores de otras Universidades espafiolas o extranjeras.

En cuanto a la financiacion, la participacion en estas actividades y estancias se
realizaran siempre sin coste adicional para el alumnado ya que se espera disponer del
programa de movilidad para estudiantes de Master del Ministerio de Educacién Cultura
y Deporte como en ediciones anteriores se dispuso de esta ayuda del Ministerio de
Ciencia e Innovacion.

En el caso de asistencia a congresos Yy reuniones cientificas se podria contar, entre otros,
con las bolsas de viaje que otorgan las universidades a los estudiantes (en general
cubren los gastos de viaje de un congreso al afio); y con fondos propios de los grupos de
investigacion a través de proyectos propios, que contemplan siempre financiacion para
asistencia a congresos. Por esta via se cubren los gastos de inscripcion y los gastos de
viaje y asistencia a algunos congresos.

Hasta este momento se ha contado con algunas ayudas externas para las estancias en el
extranjero tales como:

- Ayudas de movilidad asociadas a la beca o contrato que posee cada estudiante tanto en
el caso de programas del ministerio (FPI o FPU), programas financiados por las
Comunidades Auténomas, por la Union Europea (becas Marie-Curie, Initial Training
Networks...) o los programas de becas propias de las universidades. Todos estos
programas contemplan ayudas complementarias de movilidad, en general de 3 meses al
afio.

- Ayudas de movilidad especificas del Ministerio de Educacion para estudiantes de
Master en el caso de estudiantes que no tengan alguna beca o contrato de los
mencionados anteriormente.

- Programas de intercambio de estudiantes a nivel europeo. En particular se han
utilizado frecuentemente ayudas asociadas a proyectos transnacionales en los que
participan nuestro personal investigador, tales como: acciones COST, acciones
integradas entre Espafia y paises europeos y ayudas de movilidad asociadas a los centros
de supercomputacion europeos (High Perfomance Computing - Europa, HPC-Europa).

- Ayudas especificas de fundaciones o acuerdos con empresas. El programa de Master
ha establecido acuerdos con compariias de supercomputacion como Bull, IBM o Fujitsu
y colabora con asociaciones como la APQTC (Asociacion para la Promocién de la
Quimica Tedrica y Computacional) que oferta ayudas de movilidad.

5.1.3. Descripcién detallada de médulos o materias de ensefianza-aprendizaje
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MODULO 1. FUNDAMENTOS (20 ECTYS)
Asignatura: Lengua Europea.
Caracter: Obligatoria

Créditos: 5 ECTS

Ubicacion Temporal y Duracion:

M1, anual.

Competencias que el estudiante
adquiere:

CB9, CG03, CT02, CG04, CTO04.

Contenidos:

Unidad 1: The story of my life

oTelling and listening to stories.

oChronological order: sequencing events and using time
expressions.

Unidad 2: Technostress

0Saying you’re able/ not able to do something.
oPros and cons: writing about the advantages and
disadvantages of a topic.

Unidad 3: Are you a morning person?

oMaking general.

oDescribing a location: organizing a paragraph using a topic
sentence.

Unidad 4: Change your world

oExchanging ideas in a non-confrontational way.
oExpressing opinion: writing a letter to the editor.
Unidad 5: Mysterious disappearances

oMaking and responding to speculation.

oWriting a summary: summarizing an article.
Unidad 6: Work Issues

oNegotiating a solution.

oApplying for a job: writing a cover letter.
Unidad 10: Trips & travel Plans

oExplaining plans and making suggestions.
oWriting a letter of complaint.

Unidad 12: Do you know what to do?

oDealing with a crisis situation.

oWriting a short article.

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER | COMPETENCIAS
A01 40 horas presenciales CB09, CG03, CG04
A04 3 horas presenciales CT02, CG04
Al0 3 horas presenciales CG04
A03 4 horas presenciales CBO09, CG04
A02 40 horas no presenciales | CT02, CG04, CT04
A07 35 horas no presenciales | CB09, CG04
Metodologia Docente: MO05, M09
Lengua en la que se imparte: Inglés
Sistema de Evaluacion y Sistema de Convocatoria ordinaria.
Calificacion: E02 10%
EO3 20%
E11l 10%
EO7 60%
Convocatoria extraordinaria.
NO EXISTE.

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion
vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10,
con un decimal.
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MODULO 1. FUNDAMENTOS (20 ECTYS)
Asignatura: Fundamentos matematicos de la Mecanica Cuantica.
Caracter: Obligatoria
Créditos: 5 ECTS

Ubicacién Temporal y Duracion:

M1, anual.

Competencias que el estudiante adquiere:

CB6, CB7, CB08, CB9, CB10, CGO01, CT01,
CG02, CGO3, CT02, CEO1, CEO4, CE12,
CE17.

Contenidos:

1- Introduccidn y conceptos basicos de
algebra

2- Espacios funcionales

3- Postulados de la Mecanica Cuéntica

4- Principales Teoremas en Mecanica
Cuéntica

5- Momento angular, Spin. Composicién de
momentos.

6- Métodos de variaciones y perturbaciones
(independiente y dependiente del tiempo)
7- Particulas independientes e idénticas

8- Sistemas polielectronicos

9- Segunda cuantizacion

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS
A0l 30 horas presenciales | CB6, CB7, CB08, CB9, CGO01, CT01, CG02, CT02,
CEO1, CE04, CE12, CE17
Al10 12 horas presenciales | CB6, CB7, CB08, CB9, CG01, CT01, CG02, CGO3,
CT02, CEO1, CEO04, CE12, CE17
A02 33 horas no CB6, CB7, CB08, CB10, CG01, CT01, CG02, CGO03,
presenciales CTO02, CEO1, CEO4, CE12, CE17
A09 20 horas no CB6, CB7, CB08, CB9, CB10, CG01, CT01, CGO02,
presenciales CGO03, CT02, CEO1, CEO4, CE12, CE17
A07 30 horas no CB6, CB7, CB08, CB9, CB10, CG01, CT01, CGO02,
presenciales CTO02, CEO1, CEO4, CE12, CE17

Metodologia Docente:

MO1, M02, M03 y M06

Lengua en la que se imparte:

Castellano e Inglés.

Sistema de Evaluacion y Sistema de
Calificacion:

Convocatoria ordinaria

EO3 60%

EO04 40%

Convocatoria extraordinaria

EQ7 70%

E03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion
vigente, se realizan en una escala numérica de 0-
10, con un decimal.
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MODULO 1. FUNDAMENTOS (20 ECTYS)
Asignatura: Mecanica Estadistica y Aplicaciones en simulacion.

Caracter: Obligatoria

Créditos: 5 ECTS

Ubicacién Temporal y Duracion:

M1, anual.

Competencias que el estudiante
adquiere:

CBe6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01, CGO02,
CEQ1, CEO4, CEQ9, CE10.

Contenidos:

1. Colectivos y postulados de la mecanica estadistica.

2. Colectivos microcandnico, candnico y grancanonico.
3.  Estadisticas de Fermi-Dirac, Bose-Einstein y
Boltzmann.

4. Mecénica estadistica clasica.

5. Aplicaciones a sistemas ideales: gases ideales, gas
ideal de fotones, fonones, electrones en metales.

6. Sistemas de particulas que interactlan: gases reales
diluidos, segundo coeficiente del virial, ecuacién de van
der Waals.

7. Métodos Monte Carlo

8. Célculo de propiedades termodinamicas Yy
estructurales

9. Aspectos practicos de la simulacién por ordenador

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS

A0l 25 horas presenciales | CB6, CB7, CB8, CB9, CGO01, CT01, CGO02,

CEO01, CE04, CEQ9, CE10.

Al10 10 horas presenciales | CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CT01, CGO02,

CEOQ1, CE04, CE09, CE10.

presenciales

A02 40 horas no CB6, CB7, CB8, CB10, CG01, CT01, CGO02,
presenciales CEOQ1, CEO04, CE09, CE10.

A09 20 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CGO01, CTO01,
presenciales CG02, CEO01, CE04, CE09, CE10.

A07 30 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CGO01, CTO1,

CGO02, CEQ1, CE04, CEQ9, CE10.

Metodologia Docente:

MO01, M02, M06, MO3.

Lengua en la que se imparte:

Castellano e Inglés.

Sistema de Evaluacion y Sistema de
Calificacion:

Convocatoria ordinaria

EO03 60%

EO4 40%

Convocatoria extraordinaria

EO07 70%

EO03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se
realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.
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MODULO 1. FUNDAMENTOS (20 ECTYS)
Asignatura: Simetria en &tomos, moléculas y sélidos.
Caracter: Obligatoria
Créditos: 5 ECTS

Ubicacién Temporal y Duracion:

M1, anual.

Competencias que el estudiante adquiere:

CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01,
CE11, CE17.

Contenidos:

1. Aplicaciones de la teoria de grupos a
atomos.

2. Simetria en Moléculas:

- Simetria: operaciones, grupos
puntuales, representacién matricial

- Aplicaciones de la simetria en
Quimica Cuantica.

3. Simetria en Sélidos:
Simetrias espaciales

- Estructuras isotropicas y anisotrdpicas

- Red reciproca de una red de Bravais.

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS

A0l 20 horas presenciales CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CT01, CE11, CE17.

Al0 20 horas presenciales CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CT01, CE11, CE17.

A02 35 horas no presenciales | CB6, CB7, CB8, CB10, CG01, CT01, CEI11,
CE17.

A09 20 horas no presenciales | CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01, CE11,
CE17.

AQ7 30 horas no presenciales | CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01, CE11,
CE17.

Metodologia Docente:

MO01, M02, M06, MO03.

Lengua en la que se imparte:

Castellano e Inglés.

Sistema de Evaluacion y Sistema de
Calificacion:

Convocatoria ordinaria

EO3 60%

EO04 40%

Convocatoria extraordinaria

EQ7 70%

E03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion
vigente, se realizan en una escala numérica de 0-
10, con un decimal.
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MODULO 2. METODOS (15 ECTS)
Asignatura: Técnicas Computacionales y Calculo Numérico.
Caracter: Obligatoria
Créditos: 5 ECTS

Ubicacién Temporal y Duracion:

M1, anual.

Competencias que el estudiante
adquiere:

CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01, CGO02,
CTO03, CEO4, CE13, CE14.

Contenidos:

Algoritmos y Programacion.

Programacion FORTRAN.

Calculo matricial.

Caélculo Integral.

Busqueda de ceros y optimizacion de funciones.
Anélisis multivariante.

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS
A01 20 horas presenciales CB6, CB7, CB8, CB9, CGO01, CT01, CG02,
CT03, CEO4, CE13, CE14.
A04 8 horas presenciales CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CT01, CG02,
CT03, CEO4, CE13, CE14.
Al10 7 horas presenciales CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CT01, CG02,
CT03, CEO4, CE13, CE14.
A02 40 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01,
presenciales CGO02, CT03, CE04, CE13, CE14.
A09 20 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01,
presenciales CG02, CT03, CEO4, CE13, CE14.
A06 30 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01,
presenciales CGO02, CT03, CE04, CE13, CE14.

Metodologia Docente:

M10, M10, M03, M06, MO02.

Lengua en la que se imparte:

Castellano e Inglés.

Sistema de Evaluacion y Sistema de
Calificacion:

Convocatoria ordinaria

EO03 60%

EO04 40%

Convocatoria extraordinaria

EQ7 70%

EO03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente,
se realizan en una escala numérica de 0-10, con un
decimal.
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MODULO 2. METODOS (15 ECTS)
Asignatura: Métodos de la Quimica Tedrica .
Caracter: Obligatoria
Créditos: 5 ECTS

Ubicacion Temporal y Duracion:

M1, anual.

Competencias que el estudiante adquiere:

CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CTO01,
CG02, CEO1, CEO4, CE15, CE16.

Contenidos:

1. Métodos Ab initio:
- Metodo de Hartree-Fock: RHF y UHF
- Funciones de base, pseudopotenciales y
potenciales efectivos.
Teoria de perturbaciones Moller-Plesset
- Viso6n general de métodos no
perturbacionales basados en funcion de
onda: Métodos de interaccion de
configuraciones, Métodos
CoupledCluster, Métodos
Multiconfiguracionales
2. Teoria del Funcional de la Densidad:
- Conceptos preliminares. Teoremas de
Hohenberg-Kohn.
- Método de Kohn-Sham.
- Aproximaciones al potencial de
intercambio-correlacion
- DFT conceptual

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS
A01 20 horas presenciales | CB6, CB7, CB9, CG01, CT01, CG02, CEO01,
CEO4, CE15, CE16.
Al0 15 horas presenciales | CB6, CB7, CB9, CG01, CT01, CG02, CEO1,
CEO04, CE15, CE16.
A02 40 horas no CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CT01, CGO02,
presenciales CEOQ1, CEO4, CE15, CE16.
A09 20 horas no CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CT01, CGO02,
presenciales CEO1, CEO4, CE15, CE16.
A07 30 horas no CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CT01, CGO02,
presenciales CEOQ1, CEO4, CE15, CE16.

Metodologia Docente:

MO01, M02, M06, MO03.

Lengua en la que se imparte:

Castellano e Inglés.

Sistema de Evaluacion y Sistema de
Calificacion:

Convocatoria ordinaria

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria

EO07 70%

E03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la
legislacion vigente, se realizan en una escala
numérica de 0-10, con un decimal.
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MODULO 2. METODOS (15 ECTS)
Asignatura: Métodos de la Quimica Teorica Il.
Caracter: Obligatoria
Créditos: 5 ECTS

Ubicacion Temporal y Duracién:

M1, anual.

Competencias y resultados del aprendizaje

que el estudiante adquiere:

CGO02, CEO1, CEO4, CE12, CE16.

CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CTO01,

Contenidos:

- Ecuacidn de Schdodinger dependiente del
tiempo.

Molecular Dynamics, Carr-Parrinello
Molecular Dynamics.

- Mecanica Molecular, fuerzas
intermoleculares. campos de fuerza 'y
estrategias de parametrizacion

- Métodos QM/MM

- Métodos de solvente: modelos discretos,
continuos, mixtos.

- Dinamicas ab initio: Métodos basados en la
ecuacién de Ehrenfest, Born-Oppenheimer

Actividades Formativas:

presenciales

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS
A01 20 horas presenciales | CB6, CB7, CB9, CG01, CT01, CG02, CEO01,
CEO04, CE12, CE16.
Al0 15 horas presenciales | CB7, CB9, CG01, CT01, CG02, CEO1, CE04,
CE12, CE16.
A02 40 horas no CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CT01, CG02,
presenciales CEOQ1, CE04, CE12, CE16.
A09 20 horas no CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CTO01, CG02,
presenciales CEO1, CEO4, CE12, CE16.
A07 30 horas no CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CT01, CG02,

CEO1, CEO4, CE12, CE16.

Metodologia Docente:

MO1, M02, M06, MO3.

Lengua en la que se imparte:

Castellano e Inglés.

Sistema de Evaluacion y Sistema de

Calificacion:

Convocatoria ordinaria

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria

EO07 70%

EO03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la

numérica de 0-10, con un decimal.

legislacion vigente, se realizan en una escala
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Ubicacion Temporal y Duracion:

M1, anual.

Competencias que el estudiante adquiere:

CB6, CB7, CB8§, CB9, CB10, CG01, CT02,
CG02, CEO1, CEO04, CE15, CE16.

Contenidos:

-Integrales moleculares. Propiedades y
técnicas de célculo.

-Ecuaciones SCF. Convergencia. Métodos
de escalado lineal.

-Teoria de Perturbaciones. Convergencia
de MPn. Diagramas. Teorema de
linkedclusters.

-Métodos locales de correlacion
electronica. Local Pair Natural Orbitals
-Combinacion de Energias de Fragmentos
Moleculares

- Eficiencia y escalado de los métodos.
Coste computacional.

-Métodos explicitamente correlacionados.

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER | COMPETENCIAS
A01 20 horas presenciales | CB6, CB7, CB9, CGO01, CG02, CE01, CEO04,
CE15, CE16.
Al0 15 horas presenciales | CB6, CB7, CB9, CG01, CG02, CEO1, CEO04,
CE15, CE16.
A02 40 horas no CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CT02, CGO02,
presenciales CEOQ1, CEO4, CE15, CE16.
AQ9 20 horas no CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CT02, CGO02,
presenciales CEO01, CE04, CE15, CE16.
A07 30 horas no CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CT02, CGO02,
presenciales CEOQ1, CEO4, CE15, CE16.

Metodologia Docente:

MO01, M02, M06, MO03.

Lengua en la que se imparte:

Castellano e Inglés.

Sistema de Evaluacion y Sistema de
Calificacion:

Convocatoria ordinaria

E03 60%

E04 30%

EO01 10%

Convocatoria extraordinaria

EO07 70%

E03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la
legislacion vigente, se realizan en una escala
numeérica de 0-10, con un decimal.
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Ubicacion Temporal y Duracion:

M1, anual.

Competencias que el estudiante adquiere:

CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CT01, CTO3,
CG04, CEO1, CEO5, CE26.

Contenidos:

- Reacciones quimicas a escala microscdpica:
colisiones moleculares.
- Scattering y potencial: caso elastico. Observables
experimentales.
- Superficies de energia potencial. Colisiones
inelasticas y reactivas.
- Métodos tedricos en Dindmica Molecular:
0 Meétodo de trayectorias.
0 Calculos mecano-cuénticos.
- Aspectos experimentales de la Dindmica de
Reacciones Quimicas.
- Dindmica en estados excitados
0 Propagacion de paquetes de onda
o Funciones de correlacion
0 Espectroscopia Pump-Probe
0 Dinédmicas Norn-Oppenheimer y
de Ehrenfest
o Dinéamicas no  adiabéticas:
Tullysurfacehopping.

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS
A01 30 horas presenciales | CB6, CB7, CB9, CG01, CT01, CG04, CEO1,
CE26.
A08 5 horas presenciales | CB6, CB7, CB9, CG01, CT01, CT03, CG04,
CEO01, CEO05, CE26.
A02 50 horas no CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CT01, CG04,
presenciales CEOQ1, CE26.
A07 40 horas no CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CTO01, CT03,
presenciales CG04, CEO01, CEO05, CEZ26.

Metodologia Docente:

M02, M03, M1, M06 y M10.

Lengua en la gue se imparte:

Castellano e Inglés.

Calificacion:

Sistema de Evaluacion y Sistema de

Convocatoria ordinaria

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria

EO07 70%

E03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la

numérica de 0-10, con un decimal.

legislacion vigente, se realizan en una escala

Observaciones:

CE26. Los estudiantes saben relacionar observaciones macroscdpicas llevadas a cabo dentro del campo de la
Cinética Quimica con las colisiones individuales que tienen lugar a nivel molecular.
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Ubicacion Temporal y Duracién: | M1, anual.

Competencias que el estudiante CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CT03, CG04, CE04,
adquiere: CE27.

Contenidos: 1. Funciones de energia potencial nuclear

. Aproximacion de Born-Oppenheimer

. Curvas de energia potencial de moléculas diatémicas

. Superficies de energia potencial de moléulaspoliatomicas
2. Interaccion de la radiacion y la materia

. Modelo clsico de la radiacion electromagnética

. Probabilidad de transicién inducida por la radiacion
3. Espectros rovibracionales:

. Moléculas diatémica: niveles de energia y reglas de seleccion
Espectros rotacionales puros y rovibracionales en diatémicas.
Moléculas poliatdmicas: vibraciones clasica y vibraciones cuanticas.
Espectros rovibracionales en poliatomicas.

Relajacion vibracional en liquidos: métodos experimentales y
tratamientos tedricos
4. Conceptos bésicos en Fotoquimica Molecular

. Espectroscopia electrénica tedrica; simetria, reglas de seleccion,

naturaleza del estado excitado, acoplamientos vibronicos.

. Superficies de energia potencial: puntos estacionarios, cruces entre

superficies, caminos de minima energia.

. Procesos ~ fotoquimicos: intersecciones  cénicas,  reacciones

fotoinducidas.
5. Espectro electrénico: métodos multiconfiguracionales.

. Métodos de célculo de la estructura electronica en el estado excitado.

. Meétodos Multiconfiguracionales: CASSCF and RASSCF.

. Problemas précticos: eleccion del espacio activo, calculos a un estado

vs calculos "state-average". Consideraciones sobre las bases de calculo

. El método CASPT2.

. Problemas en el método CASPT2 y soluciones: estados intrusos, cruces

evitados, mezcla de estados de valencia-Rydberg
6. Espectro electrénico: métodos TD-DFT
. Linear response TDDFT, propagacion de la densidad electronica.

(] Calculo de espectros, aproximacion a los funcionales de intercambio y
correlacion. Ejemplos.

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS
A01 35 horas presenciales | CB6, CB7, CB9, CG01, CT03, CG04, CE04,
CE27.
A02 50 horas no CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CT03, CG04,
presenciales CEO04, CE27.
A07 40 horas no CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CT03, CG04,
presenciales CEO04, CE27.

Metodologia Docente:

MO1, M02, M06 y M03

Lengua en la gue se imparte:

Castellano e Inglés.

Sistema de Evaluacion y Sistema
de Calificacion:

Convocatoria ordinaria

EO03 60%

EO04 40%

Convocatoria extraordinaria

EQ7 70%

EO03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se realizan
en una escala numérica de 0-10, con un decimal.

Observaciones:

CE27. Los estudiantes conocen los fundamentos de los métodos utilizados para el tratamiento de estados excitados y
son capaces de manejar los programas de uso mas frecuente para el tratamiento de estados excitados.

csv: 103667794538670975023255



Ubicacion Temporal y Duracion:

M1, anual.

Competencias que el estudiante
adquiere:

CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CG04, CTO03,
CEO03, CEO4, CE28.

Contenidos:

1. Theoretical Models
e  Theoretical Models in Surface and Materials
Science
e The Cluster Model
e  Periodic Models
e  Case studies: adsorption in metal oxides and
nitrides

e  Geometry and symmetry of crystals

e  Thermodynamic properties of a pure crystal

e  The free electron model

e  Tight-binding methods

e  General electronic structure methods

3. Applications

e  Abiinitio calculation of the electronic structure of
solids.

e Abinitio simulation of magnetic and optical
properties of impurities and structural instabilities
of solids

e Molecular dynamics : Car Parrinello

e Abinitio simulation of the structure,
thermodynamic properties and reactivity in
surfaces.

e  Hot topics in solid state chemistry

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS
A01 50 horas presenciales CB6, CB7, CB9, CG01, CG04, CT03, CE03, CE04,
CE28
A02 45 horas no presenciales | CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CG04, CTO03, CEO3,
CEO04, CE28
A07 30 horas no presenciales | CB6, CB7, CB9, CB10, CG01, CG04, CTO03, CEO3,
CEO04, CE28

Metodologia Docente:

MO01, M02, M04 y MO7

Lengua en la gue se imparte:

Castellano e Inglés.

Sistema de Evaluacion y Sistema de
Calificacion:

Convocatoria ordinaria

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria

EO07 70%

E03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion
vigente, se realizan en una escala numérica de 0-
10, con un decimal.

Observaciones:

CE28. Proporciona la metodologia basica para el tratamiento de sistemas periddicos, cristales y

polimeros.
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Ubicacion Temporal y Duracion:

M1, anual.

Competencias que el estudiante adquiere:

CT02, CT03,CEZ23.

CB6, CB7, CB8§, CB9, CB10, CG01, CG02,

Contenidos:

Hardware.

Sistemas operativos tipo UNIX/Linux.
Diferentes variantes.

Comandos fundamentales.

Editor vi.

Sistemas de archivos.

Administracion de sistemas.
Programacion en shell scripts

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS
A01 40 horas presenciales CB6, CB7, CB8, CB9, CT03, CG01, CG02,
CE23.
A04 10 horas presenciales CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CG02, CT02,
CTO03, CE23.
A02 35 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CG02,
presenciales CT02, CE23.
A06 30 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CG02,
presenciales CT02, CE23.
A09 10 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CG02,
presenciales CT02, CE23.

Metodologia Docente:

MO01, M10, M02, M07

Lengua en la que se imparte:

Castellano e Inglés.

Sistema de Evaluacion y Sistema de
Calificacion:

Convocatoria ordinaria

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria

EO07 70%

E03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la

numérica de 0-10, con un decimal.

legislacidon vigente, se realizan en una escala

Observaciones:

CE23. Los estudiantes tienen conocimientos tanto a nivel de usuario como de administrador de sistema
complejos de célculo basados en UNIX/Linux. Esto incluye las operaciones cotidianas, seguridad, y
también programacion de Shell scripts para automatizar tareas con el objetivo de mantener un sistema de
calculo de complejidad media operativo con alta disponibilidad.
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Ubicacion Temporal y Duracién: M1, anual.

Competencias que el estudiante CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CG02, CT02,
adquiere: CTO3.
Contenidos: 1. Introduccién a la investigacion cientifica:

Busquedas de bibliografia, presentacion de trabajos
cientificos.

2. Herramientas informaticas: Acceso a centros de
calculo, herramientas de visualizacion en quimica,
herramientas de representacion grafica, herramientas
matematicas.

3. Programas habituales de calculo en Quimica
Cuantica: Gaussian , Molcas, Molpro, etc..

4: Programas de calculo de sistemas periddicos:
VASP, CRYSTAL, etc.

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS
A05 40 horas presenciales CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CG02, CTO03.
A04 10 horas presenciales CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CG02, CT02,
CTO03.
A02 35 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CG02,
presenciales CTO02.
A06 30 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CG02,
presenciales CTO02.
A09 10 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CG02,
presenciales CTO02.
Metodologia Docente: MO01, M10, M02, M06
Lengua en la que se imparte: Castellano e Inglés.
Sistema de Evaluacion y Sistema de Convocatoria ordinaria
Calificacion: E03 60%
E04 40%
Convocatoria extraordinaria
EQ7 70%
E03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion
vigente, se realizan en una escala numérica de 0-10,
con un decimal.
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Ubicacion Temporal y Duracion:

M1, anual.

Competencias que el estudiante
adquiere:

CB6, CB7, CB8§, CB9, CB10, CGO01, CEO01, CTO03,
CT04, CE24.

Contenidos:

1. Introduccion. ¢Qué es un laser? ;Para qué se usa? Caracteristicas de la luz
laser.

2. Propiedades del laser. Niveles de energia. Formacion de lineas espectrales:
coeficientes de Einstein. Emision espontanea y estimulada. Inversion de
poblacién y saturacion. Ensanchamiento de lineas espectrales. Ejemplos
précticos de laseres.

3. Laseres de onda continua (cw) y laseres pulsados. Generacién de laseres
de onda continua. Reduccion del ancho de banda. Formacién de laseres
pulsados por Q-switching y por modelocking. Segundo arménico. Pulsos
laseres de atosegundos y trenes de pulsos de atosegundos.

4. Interaccion laser-materia. Descripcion clasica y cuantica. Procesos
multifotonicos y efecto tanel. Modelo de los tres pasos. Generacion de
armoénicos altos. Doble ionizacién. Moléculas: aproximacién de Born-
Oppenheimer. Explosion coulombiana.

5. Efectos de campo intenso. Frecuencias de Rabi. Desplazamiento Stark.
lonizacién por encima del umbral (ATI). Estados vestidos. Estados de Volkov
y de Floquet. Aproximaciéon de campo intenso. Moléculas: bond softening.
lonizacion aumentada.

6. Tratamiento tedrico. Bases de estados en el continuo electronico: B-
splines. Integracion directa de la ecuacion de Schrodinger dependiente del
tiempo. Métodos hibridos. Teoria del funcional de la densidad dependiente del
tiempo (TDDFT).

7. Espectroscopia resuelta en el tiempo. Esquemas de pump-probe con
pulsos laser. Usos en femtoquimica y atofisica.

8. Control coherente de reacciones quimicas. Control del ratio entre
ionizacion y disociacion. Control éptimo.

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS
A01 34 horas presenciales CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CT03, CEO01,
CE24.
Al10 10 horas presenciales CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CT03, CEO1,
CE24.
A04 6 horas presenciales CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CEO01, CT04,
CE24.
A02 35 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CE01,
presenciales CTO04, CE24.
A09 20 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CE01,
presenciales CTO04, CE24.
A07 20 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CE01,
presenciales CTO04, CE24.
Metodologia Docente: MO01, M02, MO6.

Lengua en la gue se imparte:

Castellano e Inglés.

Sistema de Evaluacion y Sistema
de Calificacion:

Convocatoria ordinaria

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria

EO07 70%

E03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion vigente, se
realizan en una escala numérica de 0-10, con un decimal.

Observaciones:

CE24. Conoce los fundamentos de los laseres y esta familiarizado con la resolucion de problemas dependientes del
tiempo y el tratamiento de estados del continuo.
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Ubicacion Temporal y Duracion:

M1, anual.

Competencias que el estudiante adquiere:

CB6, CB7, CB8§, CB9, CB10, CG01, CG02,
CT01,CT02, CTO03, CEO1, CE03, CEO4,
CEO05, CE25.

Contenidos:

- Programas de visualizacién molecular.

- Uso de programas de célculo basados en
métodos de estructura electronica.

- Analisis de las superficies de energia
potencial.

- Optimizacion de la geometria molecular.

- Modelizacidn de sistemas quimicos y
bioguimicos en disolucion.

- Modelizacién de biomoléculas: métodos de
mecanica molecular.

- Modelizacidn de reacciones enzimaticas:
métodos hibridos de mecanica cuantica y
mecanica molecular.

- Métodos estadisticos. Calculos de
parametros cinéticos y termodinamicos de la
reaccion quimica.

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS
A01 20 horas presenciales | CB6, CG01, CT01, CT03, CE03, CE25
A03 3 horas presenciales | CB9, CB10, CG01, CT01, CE01, CE25
A04 7 horas presenciales CB6, CB7, CB8, CG01, CG02, CTO01, CTO3,
CE04, CEO05, CE25
A05 20 horas presenciales | CB7, CB8, CG01, CT01, CG02, CT02, CEO1,
CE04, CE25
A06 16 horas no CB9, CGO01, CT01, CEO01, CE25
presenciales
A02 59 horas no CB6, CB8, CG01, CT01, CE03, CE25
presenciales

Metodologia Docente:

MO01, M02, M10, M06, MO7.

Lengua en la gue se imparte:

Castellano e inglés

Sistema de Evaluacion y Sistema de

Calificacion:

Convocatoria ordinaria

EO1: 10%

E02: 30%

E06: 60%

Convocatoria extraordinaria

EQ7 60%

E08 40%

Las calificaciones, de acuerdo con la legislacion
vigente, se realizan en una escala numérica de 0-
10, con un decimal.

Observaciones:

CE25. Los estudiantes adquieren los conocimientos practicos necesarios para llevar a cabo estudios en
sistemas bioquimicos utilizando simulaciones computacionales.
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MODULO 4. ASPECTOS AVANZADOS (15 ECTS)
Asignatura: Teoria Avanzada de la Estructura Electronica y de la Materia Condensada.
Caracter: Obligatorio.
Créditos: 9 ECTS

Ubicacion Temporal y Duracion:

M2, anual.

Competencias que el estudiante adquiere:

CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CGO04,
CTO01, CE20, CE21.

Contenidos:

- Valence Bond Theory

- Multi-reference methods

- Analisis de la funcion de onda (AIM, ELF, NBO...)
- Estructura electrénica de sdlidos y magnetismo.

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS
A01 56 horas presenciales | CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CT01, CG04,
CE20, CE21.
Al0 8 horas presenciales CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CT01, CG04,
CE20, CE21.
A02 65 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01,
presenciales CG04, CE20, CE21.
A09 36 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01,
presenciales CG04, CE20, CE21.
AQ7 60 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01,
presenciales CG04, CE20, CE21.

Metodologia Docente:

MO01, M02, M03 y M06

Lengua en la que se imparte:

Inglés

Sistema de Evaluacion y Sistema de
Calificacion:

Convocatoria ordinaria

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria

EO07 70%

EO03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la
legislacion vigente, se realizan en una escala
numérica de 0-10, con un decimal.
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MODULO 4. ASPECTOS AVANZADOS (15 ECTS)
Asignatura: Técnicas Computacionales Avanzadas.
Caracter: Obligatorio.

Creditos: 6 ECTS

Ubicacion Temporal y Duracion:

M2, anual.

Competencias que el estudiante adquiere:

CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CTO01,
CG04, CE22.

Contenidos:

- EGEE Grid infrastructure: herramientas y
Servicios.

- UNIX avanzado

- Paralelizacién.

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS
A01 32 horas presenciales | CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CT01, CGO04,
CE22.
A04 10 horas presenciales | CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CT01, CG04,
CE22.
A02 50 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CGO01, CTO01,
presenciales CG04, CE22.
A09 23 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CTO01,
presenciales CG04, CE22.
A06 35 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CGO01, CTO1,
presenciales CG04, CE22.

Metodologia Docente:

M10, M03, M06, MO2.

Lengua en la que se imparte:

Inglés

Sistema de Evaluacion y Sistema de
Calificacion:

Convocatoria ordinaria

EO03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria

EO07 70%

EO03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la
legislacion vigente, se realizan en una escala
numérica de 0-10, con un decimal.
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Ubicacion Temporal y Duracion:

M2, anual.

Competencias que el estudiante adquiere:

CGO04, CEO01, CE18, CE19.

CB6, CB7, CB8§, CB9, CB10, CG01, CTO01,

Contenidos:

- Método Carr-Parrinello.
aplicaciones.

bases y aplicaciones

- Acoplamiento entre electrones y nucleos.
- Uso de métodos hibridos.

- Relaciones estructura-reactividad.

- Dindmica molecular. Fundamentos teéricos.
- Teoria del estado de transicion: desafios y

- Modelos tedricos para quimica en solucion:

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS
A01 56 horas presenciales | CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CT01, CG04,
CEO1, CE18, CE19.
Al0 7 horas presenciales | CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CT01, CG04,
CEO01, CE18, CE19.
A02 66 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01,
presenciales CG04, CE01, CE18, CE19.
A09 36 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01,
presenciales CG04, CEO1, CE18, CE19.
A07 60 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01,
presenciales CG04, CE01, CE18, CE19.

Metodologia Docente:

MO01, M02, M03 y MO6

Lengua en la gue se imparte:

Inglés

Sistema de Evaluacion y Sistema de
Calificacion:

Convocatoria ordinaria

E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria

EO07 70%

E03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la

numérica de 0-10, con un decimal.

legislacion vigente, se realizan en una escala
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Ubicacion Temporal y Duracion:

M2, anual.

Competencias que el estudiante adquiere:

CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CGO04,
CTO01, CTO03, CT04, CEO1, CEQS.

Contenidos:

Cada edicion del curso intensivo tiene libertad
para seleccionar las aplicaciones que quiera
abarcar con los estudiantes.

Hasta el momento se han trabajado temas
como: reactividad y catalisis, dindmicas y
espectroscopia  de  estados  excitados,
herramientas probabilisticas y propagacion de
la incertidumbre, modelizacion de sistemas
biolégicos y disefio de materiales; como
ejemplos de aplicaciones de la Quimica
Tedrica y Modelizacion Computacional al
mundo real.

Actividades Formativas:

ACTIVIDAD | HORAS/CARACTER COMPETENCIAS
A01 32 horas presenciales | CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CT01, CG04,
CEO1, CEO3, CTO03.
Al0 10 horas presenciales | CB6, CB7, CB8, CB9, CG01, CT01, CG04,
CEO01, CEO03, CT03.
A02 44 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01,
presenciales CG04, CE01, CEQ3, CTO04.
A09 24 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01,
presenciales CG04, CEO01, CEOQ3, CTO0A4.
A07 40 horas no CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CG04,
presenciales CEO01, CEOQ3, CT04.

Metodologia Docente:

MO01, M02, M03 y M06

Lengua en la que se imparte: Inglés
Sistema de Evaluacion y Sistema de Convocatoria ordinaria
Calificacion: E03 60%

E04 40%

Convocatoria extraordinaria

EO07 70%

E03 30%

Las calificaciones, de acuerdo con la

numérica de 0-10, con un decimal.

legislacion vigente, se realizan en una escala
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MODULO 6. Trabajo Fin de Master (30 ECTS)
Asignatura: Trabajo Fin de Méster.
Caracter: Obligatorio.

Créditos: 30 ECTS

Ubicacion Temporal y Duracion:

M2, anual.

Competencias que el estudiante adquiere:

CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CG02,
CGO03, CG04, CTO1, CTO2, CTO3, CTO4,
CEO1, CEQ2, CE03, CEO4, CEOQ5, CEO06,
CEOQ9, CE10, CE11, CE12, CE13, CE14,
CE15, CE16, CE17, CE18, CE19, CE20,
CE21, CE22, CE23, CE24, CE25, CE26,
CE27, CE28.

Contenidos:

Disefio, planificacion y desarrollo de un
proyecto de investigacion original.

Actividades Formativas

ACTIVIDAD

HORAS/CARACTER

COMPETENCIAS

Al2

230 horas presenciales

CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01, CG02, CGO3,
CT02, CT03, CG04, CE01, CE02, CE03, CE04, CEOQ5, CT04,
CEO6, CEOQ9, CE10, CE11, CE12, CE13, CE14, CE15, CE16,
CE23, CE24, CE25, CE17, CE26, CE27, CE28, CE18, CE19,
CE20, CE21, CE22.

A04

20 horas presenciales

CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01, CG02, CGO3,
CTO02, CT03, CG04, CEO1, CE02, CEOQ3, CEO4, CEOQ5, CT04,
CEO6, CEO09, CE10, CE11, CE12, CE13, CE14, CE15, CE16,
CE23, CE24, CE25, CE17, CE26, CE27, CE28, CE18, CE19,
CE20, CE21, CE22.

Al10

46 horas presenciales

CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01, CG04, CEO1,
CEO02, CE03, CE04, CE05, CT04, CE09, CE10, CE11, CE12,
CE13, CE14, CE15, CE16, CE23, CE24, CE25, CE17, CE26,
CE27, CE28, CE18, CE19, CE20, CE21, CE22.

AQ8

4 horas presenciales

CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01, CG02, CGO3,
CTO02, CT03, CG04, CEO1, CE02, CEOQ3, CEO4, CEO5, CT04,
CE09, CE10, CE11, CE12, CE13, CE14, CE15, CE16, CE23,
CE24, CE25, CE17, CE26, CE27, CE28, CE18, CE19, CE20,
CE21, CE22.

A02

380 horas no
presenciales

CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CT01, CG02, CG03, CTO2,
CTO03, CG04, CEO1, CEO02, CEO03, CEO4, CEO5, CT04, CEO06,
CEQ9, CE10, CE11, CE12, CE13, CE14, CE15, CE16, CE23,
CE24, CE25, CE17, CE26, CE27, CE28, CE18, CE19, CE20,
CE21, CE22.

All

10 horas no
presenciales

CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG02, CT02, CT03, CG04,

CEO01, CE02, CEO03, CE04, CEO5, CT04, CE06, CEQ9, CE10,
CELl1, CE12, CE13, CE14, CE15, CE16, CE23, CE24, CE25,
CE17, CE26, CE27, CE28, CE18, CE19, CE20, CE21, CE22.

Al3

60 horas no
presenciales

CB6, CB7, CB8, CB9, CB10, CG01, CT01, CG02, CGO3,

CT02, CT03, CG04, CE01, CE02, CE03, CE04, CEOQ5, CT04,
CEO6, CEO09, CE10, CE11, CE12, CE13, CE14, CE15, CE16,
CE23, CE24, CE25, CE17, CE26, CE27, CE28, CE18, CE19,

CE20, CE21, CE22.

Metodologia Docente:

MO03, M05, M07, M08, M09.

Lengua en la que se imparte:

Espariol e Inglés.

Sistema de Evaluacion y Sistema de

Calificacion:

E10.
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Tabla de Adaptacion de Asignaturas.

ESTRUCTURA ACTUAL ESTRUCTURA PROPUESTA
ASIGNATURA CURSO | TIPO | ECTS ASIGNATURA CURSO | TIPO | ECTS
Médulo 1. Nivelacién Complementos Formativos
(méximo 10 ECTS)
Cuso de Nivelacion en Quimica 1 OP/OB | 5.0 | Cuso de Nivelacién en Quimica
Curso de Nivelacion en Fisica 1 OP/OB| 5.0 | Curso de Nivelacion en Fisica
Curso de Nivelacion en Matematicas 1 OP/OB| 5.0 | Curso de Nivelacionen
Matematicas
Médulo 2. Fundamentos Médulo 1. Fundamentos
(15 ECTS) (20 ECTS)
Curso de Lengua Europea 1 OB 5.0 | Curso de Lengua Europea 1 OB 5.0
Fundamentos Mateméticos de la 1 OB 5.0 | Fundamentos Matematicos de la 1 OB 5.0
Quimica Tedrica Mecanica Cuantica
Métodos de la Quimica Cuanticay la 1 OB 10.0 | Mecénica Estadistica'y 1 OB 5.0
Mecénica estadistica aplicaciones en simulacion
Médulo 3. Técnicas Simetria en atomos, moléculas y 1 OB 5.0
(6 ECTS) so6lidos
Técnicas Computacionales y Célculo 1 OB 6.0 Maédulo2. Métodos
Numérico (15 ECTS)
Maddulo 4. Aplicaciones Técnicas Computacionales y 1 OB 5.0
(9 ECTS) Célculo Numérico
Simetria en 4tomos, moléculas y 1 OB 9.0 | Métodos de la Quimica Teorica | 1 OB 5.0
s6lidos y Mecénica Cuantica
Modulo 5. Optatividad Métodos de la Quimica Tedrica Il 1 OB 5.0
(entre 15y 25 ECTS)
Dindmica 1 OP 5.0 Médulo 3. Optatividad
(25 ECTS)
Estados Excitados 1 OP 5.0 | Profundizacién en los métodos de 1 OP 5.0
la Quimica Tedrica
Métodos Avanzados de la Quimica 1 OP 5.0 | Dinamica de las Reacciones 1 OoP 5.0
Cuéntica Quimicas
Sélidos 1 OP 5.0 | Estados Excitados 1 OP 5.0
Modelizacion de procesos de interés en 1 OP 5.0 | Solidos 1 OoP 5.0
Quimica de la Atmoésfera'y
Astroguimica
Teoria del Caos: Fundamentos y 1 OP 5.0 | Linuxy Linux de gestion 1 OoP 5.0
aplicaciones
Efectos relativistas y potenciales 1 OP 5.0 | Laboratorio de Quimica Tedrica 1 OoP 5.0
efectivos de Core Aplicada
lonizacién y disociacion por pulsos 1 OP 5.0 | Léseres 1 OoP 5.0
laser ultracortos
Formacion en Unix y Unix de gestion 1 OP 5.0 | Bioguimica Computacional 1 OP 5.0
Médulo 6. Aspectos avanzados Médulo 4. Aspectos avanzados
(15 ECTS) (15 ECTS)
Teoria Avanzada de la Estructura 2 OB 9.0 | Teoria Avanzada de la Estructura 2 OB 9.0
Electrénica y de la Materia Electrénica y de la Materia
Condensada Condensada
Técnicas Computacionales Avanzadas 2 OB 6.0 | Técnicas Computacionales 2 OB 6.0
Avanzadas
Médulo 7. Modelizacién avanzada y Médulo 5. Modelizacion
aplicaciones avanzada y aplicaciones
(15 ECTS) (15 ECTS)
Dindmica Quimica y Molecular y 2 OB 9.0 | Dindmica Quimicay Molecular y 2 OB 9.0
Simulacién y Modelizacién por Simulacién y Modelizacién por
Ordenador Ordenador
Aplicaciones 2 OB 6.0 | Aplicaciones 2 OB 6.0
Médulo 8. Tesis de Méster Médulo 6. Trabajo Fin de
(30 ECTS) Méster
(30 ECTS)
Trabajo de Iniciacion a la 2 OB 30.0 | Trabajo Fin de Méster 2 OB 30.0
Investigacion (Tesis de Master)

csv: 103667794538670975023255
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