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DATOS GENERALES

Breve descripcion
En esta asignatura se incidira en la influencia que los métodos de simulacién van a tener, en un
futuro muy cercano, en la manera de abordar la investigacion y en como van a permitir predecir

el comportamiento de los materiales poliméricos antes de su obtencién, con el consiguiente
ahorro de tiempo y dinero en el disefio de estos materiales.

El objetivo final es que el alumno sea capaz de abordar, mediante estas técnicas la resolucion de
problemas reales que se le presenten en el desarrollo de su trabajo.
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CONTENIDOS

Contenidos

La asignatura se incluye dentro del contexto de los materiales y sus aplicaciones, Médulo 111
"Materiales polimeros y aplicaciones avanzadas" y, en concreto, se refiere a los conocimientos
sobre los métodos computacionales que se emplean en quimica macromolecular para tratar los
aspectos relacionados con la reactividad y las propiedades de los monémeros y reactivos
guimicos, asi como de los polimeros y sus propiedades en estado sélido.

En esta asignatura se se realiza una introduccién a los métodos de simulacién molecular en
Quimica Orgéanica y en Materiales, con especial incidencia en el campo de los polimeros. Se
incidira en la influencia que dichos métodos van a

tener, en un futuro muy cercano, en la manera de abordar la investigacion y en como van a
permitir predecir el comportamiento de los materiales poliméricos antes de su obtencion, con el
consiguiente ahorro de tiempo y dinero en el disefio de estos materiales.

Se abordaran las principales metodologias existentes en la actualidad para el estudio de estos
materiales y las posibilidades y limitaciones que ofrece cada una de ellas. El objetivo final de la
asignatura es que el alumno sea capaz de abordar, mediante estas técnicas la resolucion de
problemas reales que se le presenten en el desarrollo de su trabajo.

Objetivos de la asignatura

e |niciar al alumno en los métodos de la quimica computacional.

¢ Introducir los métodos mecanocuanticos para estudiar aspectos relacionados con la
reactividad y propiedades de los
mondmeros y de los reactivos quimicos en general.

¢ Introducir los métodos de mecénica molecular y dinamica molecular para estudiar
aspectos relacionados con las cadenas
de los polimeros y sus propiedades en estado solido, tanto amorfo como cristalino.

¢ |ntroducir los métodos de mesoescala para sistemas muy grandes, donde los métodos
atomisticos exigen excesiva
potencia de célculo.

e Familiarizar al alumno con las herramientas comerciales mas utilizadas, para que pueda
abordar por si mismo la
resolucion de problemas reales.

Temario

Tema 1 - Introduccién a la Simulacién Molecular y la Quimica Computacional. Métodos de
Quimica Computacional.

Tema 2 - Métodos clasicos
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Tema 3 - Métodos mecano-cuanticos

Tema 4 - Aplicaciones practicas (con programas en ordenador)

Practicas de simulacién

2 alumnos por ordenador resolviendo casos reales

Evaluacion

Examen de la asignatura
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RESULTADOS DE APRENDIZAJE Y DE FORMACION

Especificas

CE7.- Demostrar conocer la relacién estructura-propiedades de las diferentes familias de
polimeros y sus grados industriales, para poder seleccionar y aplicar los materiales, a las
diferentes aplicaciones de las formulaciones de materiales polimeros.

CES8.- Demostrar conocer la relacién estructura-propiedades de los materiales compuestos, sus
posibilidades de disefio, preparacion, nuevos métodos de procesado y sus aplicaciones.

CE9.- Demostrar que conoce y puede aplicar los conocimientos relativos a la Reologia de
polimeros y a la Simulaciéon Molecular en las caracteristicas de los materiales en relacion con sus
aplicaciones.
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PLAN DE APRENDIZAJE

Actividades formativas
Trabajo presencial (horas)
¢ Asistencia y participacion en clases presenciales de teoria: 13 (parte de ellas con
ordenador)
¢ Asistencia y realizacion de practicas presenciales en laboratorios del CSIC y otras
entidades y empresas participantes en el Master: 5
e Sesiones de evaluacion: 2
Trabajo no presencial (horas)
e Trabajo autonomo o en grupo: 30
Este trabajo autdnomo consistira en el estudio de los contenidos teéricos y practicos de la
asignatura. Para ello, los estudiantes contaran con las informaciones disponibles en el Aula

Virtual, cuadernos de practicas, libros de consulta y medios disponibles en el CSIC informaticos
y de biblioteca.

Metodologias docentes

Las clases tedricas seran complementadas con clases practicas:

MD?2.- Realizacion de practicas en laboratorios con un guion previo para su mejor seguimiento y
entendimiento.

MD3.- Resolucion de casos practicos de interés industrial con técnicas de caracterizacion y
estudio de polimeros para complementar el conocimiento adquirido.

Resultados de aprendizaje
Los estudiantes deberan haber adquirido al término de la asignatura los siguientes
conocimientos:

1. Conocimiento del fundamento tedrico de los diferentes métodos de simulacion.

Diferencias entre métodos clasicos y métodos mecanocuanticos.

2. Conocimiento de los diferentes métodos de calculo y las alternativas posibles en funcion
del tipo de problema.
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3. Panoramica de las posibilidades de los métodos de simulacién molecular y cuando
pueden utilizarse para sustituir o complementar la experimentacion.

4. Conocimiento de los diferentes programas de célculo, tanto comerciales como
académicos.
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SISTEMA DE EVALUACION

Descripcion del sistema de evaluacion
¢ Evaluacion de la asistencia y participacion en clase: entre un 5% y un 10%

e Evaluacion de pruebas objetivas (orales y/o escritas): entre un 60% y un 80%
¢ Evaluacion de casos préacticos (individuales y/o colectivos): entre un 10% y un 20%

Calendario de examenes
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PROFESORADO

Profesor responsable

Lozano Lépez, Angel E

Doctor en Ciencias Quimicas
Investigador Cientifico
Instituto de Polimeros

ICTP-CSIC.

Profesorado

Ramos Diaz, Francisco Javier

Doctor en Quimica.
Investigador Contratado Ramén y Cajal.

Instituto de Estructura de la Materia - CSIC.
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HORARIO

Horario
25/02/2025

15:00 - 17:00

Tema 1: Instalacion y manejo basico de software usado en simulacion molecular

Francisco Javier Ramos Diaz
Cientifico Titular

Instituto de Estructura de la Materia (IEM)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

26/02/2025

17:00 - 19:00

Tema 2: Introduccién a la Simulacién Molecular con métodos atomisticos clasicos

Francisco Javier Ramos Diaz
Cientifico Titular

Instituto de Estructura de la Materia (IEM)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

03/03/2025

17:00 - 19:00

Tema 3: Introduccién teérico-practica a los métodos mecano-cuanticos

Angel E Lozano Lopez

Investigador Cientifico
Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)
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04/03/2025

15:00 - 17:00

Tema 4: Aplicaciones: Determinacion teorica de la reactividad en procesos de formacion de
reacciones SEAr aromética mediante métodos de simulacion molecular.

Angel E Lozano Lopez

Investigador Cientifico

Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

06/03/2025

15:00 - 17:00

Tema 5: Aplicaciones: introduccién a las simulaciones en la mesoescala y multiescala

Angel E Lozano Lopez
Investigador Cientifico

Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

10/03/2025

15:00 - 19:00

Practica 1: Modelizacién atomistica y en la mesoescala de un sistema polimérico usando
Materials Studio(MS) : Cada alumno realizara una serie de simulaciones practicas con MS.
Evaluacion continua del alumno

Francisco Javier Ramos Diaz
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Cientifico Titular
Instituto de Estructura de la Materia (IEM)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

12/03/2025

15:00 - 19:00

Practica 2: Determinacion de la reactividad en moléculas organicas 2 alumnos por ordenador
resolviendo casos reales de simulacion. Evaluacion continua del alumno

Francisco Javier Ramos Diaz

Cientifico Titular

Instituto de Estructura de la Materia (IEM)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)

19/03/2025

15:00 - 17:00

Evaluacion: determinacioén teérica de la reactividad

Angel E Lozano Lépez

Investigador Cientifico
Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP)
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)
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