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justificacion de la relevancia de la asignatura

En esta asignatura se estudian los conceptos fundamentales de las técnicas de modelizacion de materiales
mas importantes hoy dia. Por una parte, se estudian los diferentes tipos de célculo de energias de sistemas
nanoestructurados (calculos clasicos y cuanticos) y por otra se estudian las diversas maneras de utilizar
dichas energias para moverse por los espacios de fases de los sistemas (minimizacion de energia, dinamica
molecular, Monte Carlo, etc.). Ademas, se pone énfasis en cdmo las técnicas de aprendizaje automatico
permiten acelerar los procesos de modelizacidén de nanomateriales. Para poder tener una idea global de los
métodos de simulacion, se llevara a cabo la aplicacion de las técnicas vistas en teoria, en cuatro clases

practicas, que permitirdn comprender mejor todos los conceptos.
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Competencias basicas, transversales y generales del Master que se desarrollan en la asignatura

CBG6 - Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales en el
desarrollo y/o aplicacion de ideas, a menudo en un contexto de investigacion

CBT7 - 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

Competencias especificas y resultados de aprendizaje de la asignatura

CONOCIMIENTOS:

C1.1. Domina los métodos de calculo de la energia de formacion de nanomateriales.

C1.2. Domina los métodos de calculo de la energia de interaccidn entre nanomateriales y otros sistemas
moleculares.

C1.3. Domina los métodos de calculo de la estructura de nanomateriales y propiedades relacionadas.
C1.4. Domina los principios fundamentales que rigen el comportamiento electrénico, dptico y magnético de
nanomateriales.

C1.5. Conoce métodos de aprendizaje automatico aplicados a nanomateriales.

HABILIDADES:

H1.1 Aplica métodos de mecanica clasica para modelar propiedades estructurales y de adsorcién de
nanomateriales.

H1.2 Aplica métodos de mecano-cuanticos para modelar propiedades estructurales, electrdnicas, dpticas y
magnéticas de nanomateriales.

H1.3 Posee una visién general de la modelizacion como herramienta para explicar resultados
experimentales complejos, asi como el disefio de nanomateriales.

H1.4 Identifica las tendencias globales actuales de investigacion de modelizacion de nanomateriales, con
una idea clara de la evolucién de los métodos de modelizacién de nanomateriales.

H1.5 Desarrolla experiencias practicas en la modelizacién de nanomateriales.

COMPETENCIAS:

COM1.1 Demostrar que comprende los aspectos mas relevantes relacionados con el uso de la
modelizacion en el campo de la Nanociencia y Nanotecnologia.

COM1.2 Capacidad de proponer métodos para la modelizacién de nanomateriales que se ajusten a la
problematica cientifica a abordar.

COM1.3 Capacidad para interpretar resultados de modelizacién de nanomateriales e integrarlos con
resultados experimentales.
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Blogue 1 (8 h) Métodos de calculo de energia: Potenciales interatémicos, métodos basados en
uncién de onda, métodos basados en la densidad electrénica.

Bloque 2 (6 h) Métodos de modelizacidn de la estructura atémica y propiedades afines.
Inimizacion local y global de energia, dindmica molecular y Monte Carlo.

Blogue 3 (5 h) Modelizacién de propiedades electrénicas, dpticas y magnéticas.
Bloque 3 (3 h): Métodos de aprendizaje automatico.
Practica 1 (2 h): Obtencion de estructuras de nanoparticulas.

Practica 2 (2 h): Adsorcion y difusién en materiales nanoporosos.
Practica 3 (2 h): Prediccion de energias de enlace y bandgpas mediante aprendizaje automatico.

Practica 4 (2 h): Prediccion de espectros UV de sistemas moleculares.

Metodologia de ensefianza

Esta asignatura combina clases tedricas y practicas con un total de 30 horas, repartidas en: a) 22 horas
de clases magistrales en las que se trabajaran simultdneamente casos practicos de caracter presencial y
b) 8 horas de practicas (4 sesiones de practicas de 2 h de duracion cada una), en las que se desarrollaran
de forma préctica los conocimientos y habilidades que se trabajan en las clases magistrales.

Se compartira material en forma de diapositivas y notas de contenidos que sirvan tanto para la realizacién
exitosa de la asignatura como para la preparacion del resto de asignaturas del master.

Sistema de evaluacion (ponderacion minima y maxima

La evaluacion de la asignatura se llevara a teniendo en cuenta dos tipos de evaluaciones: a) cuatro informes
de practicas, que se entregaran la semana siguiente de la realizacién de cada practica; b) examen final de
la asignatura, que se realizara al finalizar la misma.

Bibliografia obligatoria

No hay.
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Bibliografia recomendada

1. Quantum Chemistry. Ira N. Levine. Pearson. 2013.

2. Understanding Molecular Simulation: From Algorithms to Applications. Daan Frenkel y Berend Smit
Elsevier. 2023

3. Computer Simulation of Liquids. Michael P. Allen and Dominic J. Tildesley. OUP Oxford. 2017

4, Hands-On Machine Learning with Scikit-Learn and TensorFlow. Aurelien Geron. O'Reilly Media.
2017

Observaciones
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