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1. Informacion basica de la asignatura

La asignatura pretende introducir al alumno en los métodos de la quimica computacional ya que los resultados
computacionales son una parte, cada vez mas habitual, de los resultados presentados en la bibliografia primaria en Quimica.
Para ello, se presentara al alumno la base tedrica necesaria para que, al menos, sea capaz de comprender criticamente los
resultados presentados.

Una parte importante es la comprension de la metodologia de los estudios computacionales, para lo se realizara alguna
aplicacion practica sencilla.

2. Resultados de aprendizaje

Comprender los métodos de quimica computacional usados en el estudio de moléculas organicas o inorganicas y ser capaz de
usarlos adecuadamente para el estudio de la estructura molecular, las propiedades espectroscépicas y la reactividad quimica,
incluyendo los mecanismos de reaccion.

Comprender la componente teérica de un estudio combinado experimental/computacional y valorar la relevancia de la
aportacion tedrica.

Comprender el concepto de superficie de energia potencial, como se explora y representa, y su relacion con el mecanismo de
una reaccion.

Comprender cémo los orbitales moleculares, los andlisis de poblacién electrénica, las densidades electrénicas o los potenciales
electrostaticos moleculares pueden usarse en la interpretacion del enlace quimico y la reactividad.

Comprender el papel del disolvente y la solvatacién en la reactividad quimica y cdmo puede tratarse desde un punto de vista
tedrico.

Aplicar los conceptos derivados de la quimica computacional al andlisis y resolucion de problemas quimicos, asi como a la
comprension de la sintesis, estructura y reactividad de los compuestos quimicos.

3. Programa de la asignatura

El programa de la asignatura consta de los siguientes temas:

1.- Introduccion a la quimica computacional.

2.- Introduccién al uso de entornos computacionales y programas de aplicacion en quimica.
3.- Concepto de superficie de potencial.

4.- Métodos tedricos quimico cuanticos WFT y DFT.

5.- Aplicaciones al estudio de la estructura, reactividad molecular y mecanismos de reaccion.
6.- Uso de programas de quimica computacional.

4. Actividades académicas

Clases expositivo-participativas (1.2 ECTS).
Resolucion de problemas y seminarios (0.2 ECTS).
Préacticas con ordenador (0.6 ECTS).

Tutorias en grupo reducido o personalizadas.

5. Sistema de evaluacion

La evaluacion continua de esta asignatura esta basada en una rueba préactica a realizar en el periodo de evaluacion global
consistente en la resolucion de problemas y cuestiones tedrico-practicas similares a las tratadas en el curso (100 %).

La calificacion final sera la de la prueba global

El nimero de convocatorias oficiales de examen a las que la matricula da derecho (2 por matricula) asi como el consumo de
dichas convocatorias se ajustara a la Normativa de Permanencia en Estudios de Master y al Reglamento de Normas de
Evaluacion del Aprendizaje(https://ciencias.unizar.es/normativas-asuntos-academicos), y de acuerdo a la misma se hara
publico el horario, lugar y fecha en que se celebrara la revision al publicar las calificaciones.
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6. Objetivos de Desarrollo Sostenible

4 - Educacion de Calidad
7 - Energia Asequible y No Contaminante
12 - Produccién y Consumo Responsables
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