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1. Datos descriptivos de la asignatura

Asignatura: Quimica computacional Cdédigo: 835931914

- Centro: Escuela de Doctorado y Estudios de Postgrado
- Lugar de imparticion: Facultad de Ciencias. Seccion de Quimica
- Titulacion: Master Universitario en Quimica
- Plan de Estudios: 2018 (Publicado en 2014-04-29)
- Rama de conocimiento: Ciencias
- Itinerario / Intensificacion:
- Departamento/s:
Quimica
- Areal/s de conocimiento:
Quimica Fisica
- Curso: 1
- Caréacter: Optativa
- Duracion: Segundo cuatrimestre
- Créditos ECTS: 3,0
- Modalidad de imparticion: Presencial
- Horario: Enlace al horario
- Direccién web de la asignatura: http://www.campusvirtual.ull.es
- Idioma: Castellano e Inglés (0,15 ECTS en Inglés)

2. Requisitos para cursar la asignatura

Ninguno

3. Profesorado que imparte la asignatura

Profesor/a Coordinador/a: MARIA PILAR ENCARNACION CARRO REGLERO

- Grupo: Unico

General

- Nombre: MARIA PILAR ENCARNACION
- Apellido: CARRO REGLERO

- Departamento: Quimica

- Area de conocimiento: Quimica Fisica
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Contacto

- Teléfono 1: 922318031

- Teléfono 2:

- Correo electrénico: pcarro@ull.es

- Correo alternativo: pcarro@ull.edu.es
- Web: http://www.campusvirtual.ull.es

Tutorias primer cuatrimestre:

Desde Hasta Dia Hora inicial Hora final Localizacién Despacho
Seccion de
Todo el o
. Martes 12:00 14:00 Quimica - 17
cuatrimestre
AN.3F
Seccion de
Todo el . o
. Miércoles 12:00 14:00 Quimica - 17
cuatrimestre
AN.3F
Seccion de
Todo el o
. Jueves 12:00 14:00 Quimica - 17
cuatrimestre
AN.3F

Observaciones: Las tutorias no presenciales se disponen en el mismo horario que las presenciales. Las tutorias no
presenciales se desarrollaran por video llamada por Google Meet o un sistema similar. Para concretar una tutoria no
presencial, los alumnos deben primero acordar por correo electrénico fecha y hora con el profesor

Tutorias segundo cuatrimestre:

Desde Hasta Dia Hora inicial Hora final Localizacion Despacho
Seccion de
Todo el o
. Martes 12:00 14:00 Quimica - 17
cuatrimestre
AN.3F
Seccion de
Todo el ., o
. Miércoles 12:00 14:00 Quimica - 17
cuatrimestre
AN.3F
Seccion de
Todo el o
. Jueves 12:00 14:00 Quimica - 17
cuatrimestre
AN.3F

Observaciones: Las tutorias no presenciales se disponen en el mismo horario que las presenciales. Las tutorias no
presenciales se desarrollaran por video llamada por Google Meet o un sistema similar. Para concretar una tutoria no
presencial, los alumnos deben primero acordar por correo electrénico fecha y hora con el profesor

4. Contextualizacion de la asignatura en el plan de estudio

Bloque formativo al que pertenece la asignatura: Quimica Medioambiental
Perfil profesional:
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5. Competencias

Basica

CBO06 - Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales en el desarrollo y/o
aplicacién de ideas, a menudo en un contexto de investigacion

CBO07 - Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucion de problemas en
entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area de
estudio

CB10 - Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que
habréa de ser en gran medida autodirigido o autbnomo

Especifica

CEO06 - Utilizar programas informaticos que permitan plantear y resolver problemas de Quimica Computacional, Modelizacion
molecular y Quimiometria
CE10 - Manejar los conceptos basicos y la metodologia empleada en quimica computacional

6. Contenidos de la asignatura

Contenidos tedricos y practicos de la asignatura

Tema 1 : Introduccion a la Quimica Computacional
— Fundamentos tedricos generales
— Métodos de calculo

Tema 2 : Calculos ab initio

— Fundamentos

— Conjuntos bases

— Calculos ab initio. Métodos Hartree-Fock

— Andlisis de la superficie de potencial electrénico (PES)
— Célculos DFT. Comparacién con método HF

— Ejemplos de aplicacién

« Contenido practico

. Introduccion al programa de célculo Gaussian y al programa de visualizacién Gaussview
. Optimizacion de geometrias

. Orbitales moleculares y andlisis de poblacién.
. Construccion de curvas de energia potencial.
. Célculo de las frecuencias de vibracion

. Célculo de barreras de inversion.

. Coordenada intrinseca de reaccion

. Termoquimica

. UV-VIS y transiciones electrénicas.

10. Efecto de solvatacién

© 00 N O 0O b WDN B
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Actividades a desarrollar en otro idioma

Todo el software que deben aplicar en las sesiones practicas esta en inglés. Asimismo los guiones de la mayor parte de las
practicas que se les proporciona al alumno estan en inglés.

7. Metodologia y volumen de trabajo del estudiante

Descripcion

La metodologia docente a emplear se basara en lecciones presenciales impartidas por el profesor, con ayuda de métodos
audiovisuales. Se suministrara al alumno el material necesario para el seguimiento de los temas, ademas de recomendar

paginas web adecuadas para complementar lo explicado en clase. Estas explicaciones iran seguidas de seminarios en el

aula de informatica, con el objeto de poner en practica lo explicado y profundizar en el conocimiento del tema.

Actividades formativas en créditos ECTS, su metodologia de ensefianza-aprendizaje y su relacién con las
competencias que debe adquirir el estudiante

Actividades ) Horas de trabajo Relacién con

) Horas presenciales i Total horas )
formativas auténomo competencias
12,00 0,00 12,0 [CE10], [CEO8],

Clases tedricas
[CB10], [CBO7], [CBO6]

Clases practicas (aula /

sala de 16,00 0’00 16,0 [CElO], [CEOG],
demostraciones / [CB10], [CBO7], [CBO6]
préacticas laboratorio)

Asistencia a tutorias 2,00 0,00 2,0 [CB10]

Estudio autbnomo 0,00 18,00 18,0 [CE10], [CB10]
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Preparacion de
seminarios,
elaboracion de
memorias y/o informes
de las practicas
realizadas, resolucién
de ejercicios que le
haya entregado el 0,00 27,00 27,0 [CB10], [CBO7], [CBO6]
profesor, preparacion
de debates,
preparacion de
exposicion oral,
lecturas
recomendadas,
busquedas bibliografica

Total horas 30,00 45,00 75,00

Total ECTS 3,00

8. Bibliografia / Recursos

Bibliografia Basica

— Exploring Chemistry with Electronic Structure Methods. Foresman, J. B. y Frisch A. Gaussian Inc. 1996.

— Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models. Christopher J. Cramer, John Wiley & Sons, 2004
— Introduction to Computational Chemistry. Frank Jensen, John Wiley & Sons, 2007

— Quimica Cuantica, I.N. Levine, Ed. Prentice Hall, 2001

Bibliografia Complementaria

Otros Recursos

9. Sistema de evaluacioén y calificacion

Descripcion
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La evaluacion de esta asignatura se rige por el Reglamento de Evaluacion y Calificacion de la Universidad de La Laguna
(BOC de 5 de abril de 2022), ademas de por lo establecido en la Memoria de Verificacion o Modificacion vigente.
La modalidad de evaluacidn continua consta de las siguientes actividades y pruebas:

« Laasistencia y participacion en las clases tedricas y practicas en el aula de informatica. La asistencia a las clases
practicas y relizacién de ejercicios en el aula de informatica es obligatoria. (50%).

» Preparacion y defensa de los informes que sean solicitados.(50%)

En la segunda convocatoria sigue vigente la evolucién continua.
La evaluacion Unica consistira en la realizacion de un examen tedrico-practico sobre los contenidos de la asignatura y su
calificacion final sera la correspondiente a dicho examen.

Estrategia Evaluativa

Tipo de prueba Competencias Criterios Ponderacion

SES8 - Evaluacion de las actividades no

presenciales relacionadas con las clases en aula

de informética: memorias, informes de las
Pruebas de ejecuc.iones de [CE10], [CB10], [CBOT] practicas o’ejercicios resueltos entregados 50,00 %
tareas reales y/o simuladas Se valorara:

- Dominio de los contenidos de la asignatura.

- Estructura, originalidad y presentacion.

- Discusion e interpretacion de los resultados.

SE1 — Evaluacion continua: Control de
asistencia y participacion activa en todas las
[CE10], [CEOS] actividades de la asignatura (en clase y en el
Técnicas de observacion ' ' aula virtual) 50,00 %
[CBO7], [CBO06] . . . S .
Se valorard la asistencia y participacion activa en
todas las actividades de la asignatura (en clase y

en el aula virtual).

10. Resultados de Aprendizaje

Decidir la aplicabilidad de la quimica computacional a un problema practico concreto.
Elegir y aplicar el nivel de célculo necesario para cada tarea.
Expresar los resultados de los célculos en lenguaje quimico convencional.

11. Cronograma / calendario de la asignatura

Descripcion

La fecha en que se realizaran la prueba final contemplada en la evaluacion continua de la convocatoria de junio y la
evaluacion Unica en las diferentes convocatorias se puede consultar en
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http://www.ull.es/view/master/mquimica/Calendario_de_examenes/es

Por ultimo, destacar que la distribucion de los temas por semana en el cronograma es orientativa, pudiendo sufrir cambios
segun las necesidades de organizacion docente.

Primer cuatrimestre

Horas de |Horas de
Semana Temas Actividades de ensefianza aprendizaje trabajo trabajo Total
presencial |autbnomo

Semana 3: 0.00 0.00 0.00

Total | 0.00 0.00 0.00

Segundo cuatrimestre

Horas de |Horas de
Semana Temas Actividades de ensefianza aprendizaje trabajo trabajo Total
presencial [autbnomo

Clases teoria
Semana 10: Tema 1 Tutorias 7.50 11.25 18.75
Préacticas aula

Clases teoria
Semana 11: Temal Tutorias 3.00 4,50 7.50
Préacticas aula

Clases teoria
Semana 12: Tema 2 Tutorfas 9.00 13.50 22.50
Practicas aula

Clases teoria
Semana 13: Tema 2 Tutorias 6.00 9.00 15.00
Préacticas aula

Clases teoria
Semana 14: Tema 2 Tutorias 4.50 6.75 11.25
Préacticas aula

Total | 30.00 45.00 75.00
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