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UNIVERSITATve

- BARCELONA

Pla docent de I'assignatura

Dades generals

Nom de I'assignatura: Modelitzacio en la Multiescala

Codi de I'assignatura: 572546

Curs acadéemic: 2015-2016

Coordinacio: FRANCESC MAS PUJADAS

Departament: Departament de Ciéncia de Materials i Quimica Fisica
Credits: 6

Programa unic: S

Hores estimades de dedicacio Hores totals 150
Activitats presencials 60
- Teoricopractica 60
Treball tutelat/dirigit 30
Aprenentatge autonom 60

Recomanacions

-Tenir coneixements basics de Mecanica Classica i Quantica, Mecanica Estadistica i
Termodinamica a nivell d’estudis de grau.

Competeéncies que es desenvolupen
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Basiques i Generals

CG1 - Saber avaluar i seleccionar la teoria cientifica adequada i la metodologia precisa dels seus
camps d’estudi per formular judicis a partir d'informacié incompleta o limitada incloent-hi, quan
calgui i sigui pertinent, una reflexié sobre la responsabilitat social o é&tica lligada a la solucié que
es proposi en cada cas.

CG2 - Ser capac de consultar la bibliografia cientifica, bases de dades i analitzar documents
cientificotécnics en anglés.

CG3 - Ser capag d’elaborar informes, presentacions i publicacions cientifiques.

CG5 - Ser capacg de predir i controlar I'evolucié de situacions complexes mitjancant el
desenvolupament de noves i innovadores metodologies de treball adaptades a I'ambit
cientific/investigador, tecnologic o professional concret, en general multidisciplinari, en el qual es
desenvolupi la seva activitat.

CG6 - Desenvolupar I'autonomia suficient per participar en projectes d‘investigacié i
col-laboracions cientifiques o tecnologiques dins el seu ambit tematic, en contextos
interdisciplinaris i, si s'escau, amb una alta component de transferéncia del coneixement.

CB6 - Posseir i comprendre coneixements que aportin una base o oportunitat de ser originals en
el desenvolupament i/o aplicacié d’idees, sovint en un context de recerca.

CB7 - Que els estudiants sapiguen aplicar els coneixements adquirits i la seva capacitat de
resolucié de problemes en entorns nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o
multidisciplinaris) relatius al seu camp d’estudi.

CB8 - Que els estudiants siguin capacos d'integrar coneixements i enfrontar-se a la complexitat
de formular judicis a partir d’'una informacié que, sent incompleta o limitada, inclogui reflexions
sobre les responsabilitats socials i eétiques vinculades a |'aplicacié dels seus coneixements i
judicis.

CB9 - Que els estudiants sapiguen comunicar les seves conclusions i els coneixements i raons
Gltimes que les sustenten a publics especialitzats i no especialitzats d’'una manera clara i sense
ambiguitats.

CB10 - Que els estudiants posseeixin les habilitats d’aprenentatge que els permetin continuar
estudiant d’'una manera que haura de ser en gran manera autodirigida o autonoma.

Transversals de la titulacio

CT1 - Ser autonom, dinamic i organitzat, amb capacitat analitica i de sintesi, amb capacitat
d’analisi critica i amb capacitat de prospectiva.

CT2 - Tenir capacitat d’autoavaluacié i capacitat autocritica constructiva.

CT3 - Ser capag de treballar en equip i d'adaptar-se a equips multidisciplinaris i internacionals a
diferents escales.

CT4 - Tenir capacitat d’analisi, de sintesi, d’adquirir perspectives globals i d’aplicacio dels
coneixements a casos practics.

CT5 - Tenir la capacitat de prendre decisions i d’adaptacid a situacions noves.

Especifiques de la titulacio

CE6 - Comprendre les diferents escales de temps i longitud en la Naturalesa i els formalismes
fisico-matematics que s’apliguen en cadascuna d’elles.

CE7 - Comprendre les lleis fisiques que regeixen el comportament de solids, fluids i dissolucions
en condicions equilibri.

CES8 - Comprendre les lleis fisiques que regeixen el comportament de macromolécules i
biopolimers en condicions d’equilibri.
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CE9 - Comprendre les lleis fisiques que regeixen el comportament de superficies, interfases,
nanoparticules i col-loides en condicions d’equilibri.

CE10 - Comprendre les lleis fisiques que regeixen el comportament de sistemes fora de
I'equilibri: processos de relaxacié i fenomens de transport

CE11 - Comprendre les lleis fisiques que regeixen el comportament de sistemes fora de
I’equilibri: reactivitat quimica, processos de reaccio-difusid i canvis de fase en sistemes
fisicoquimics i bioquimics

CE12 - Comprendre les lleis fisiques que regeixen el comportament de sistemes fora de
I’equilibri: processos metabolics i transduccié de senyals en processos a nivell cel-lular

CE13 - Donat un material, fenomen fisic o quimic o sistema complex que es vulgui modelitzar,
ser capag d’avaluar i seleccionar les escales de temps i longitud en les que aquest fenomen té
lloc.

CE14 - Donat un material, fenomen fisic o quimic o sistema complex que es vulgui modelitzar,
ser capag d’avaluar i seleccionar quines son les millors técniques de modelitzacié o simulacio per
descriure-ho en funcié de la seva escala espai-temporal.

Objectius d'aprenentatge

Referits a coneixements

-Coneixer les diferents escales de longitud i temps en qué succeeixen els processos fisics,
quimics i bioquimics objecte del present master, des dels fenomens a escala atomico-
molecular fins als que tenen lloc a nivell macroscopic.

-Coneixer les diferents teories fisico-matematiques de descripcié dels fenomens fisics,
quimics i bioquimics, en les diferents escales de longitud i temps considerades.

-Saber relacionar les diferents magnituds fisicoquimiques, propies de cada escala, amb
les de les altres escales de descripcid. En particular, les relacions estructura-propietat,
tipiques de les relacions entre |'escala macroscopica i la microscopica.

-Familiaritzacid amb diferents casos particulars de descripcié a diferents escales de
longitud i temps.

-Saber resoldre problemes practics de |'aplicacio de les teories fisico-matematiques
estudiades, aixi com de les magnituds i unitats utilitzades en cada cas.

Referits a habilitats, destreses

-Saber buscar i organitzar la informacio relacionada amb la matéria en les fonts primaries
i secundaries.

Referits a actituds, valors i normes

-Mostrar una actitud positiva envers |'assignatura.
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-Tenir curiositat envers els exemples practics que es vagin presentant durant
|'assignatura.

-Analitzar de manera critica els resultats obtinguts en el desenvolupament dels treballs
practics.

-Saber organitzar-se i planificar bé la feina a fer durant el desenvolupament de
|'assignatura.

-Ser capag de fer servir la bibliografia recomanada per ampliar coneixements.

Blocs tematics

1. Introduccio
2. Sistemes en equilibri

2.1. El mdén microscopic atomico-molecular: Mecanica Classica i Mecanica

Quantica
2.2. El mdén macroscopic: Termodinamica de I’'Equilibri

2.3. El mén mesoscopic: Mecanica Estadistica de I’'Equilibri
3. Relacions estructura-propietat: exemples

3.1. Fluids i dissolucions
3.2. Nanoparticules i col-loides
3.3. Macromolécules i biopolimers

3.4. Materials
4. Sistemes fora de I'equilibri

4.1. Termodinamica de Processos Irreversibles. Fenomens de transport
4.2. Mecanica Estadistica de sistemes fora de I'equilibri

4.3. Dispersions col-loidals
5. Reactivitat quimica

5.1. Cinética Quimica

5.2. Dinamica molecular de reaccions elementals
6. Sistemes complexos

6.1. Dinamica no lineal
6.2. Introduccio als sistemes complexos

6.3. Modelitzacidé de sistemes biologics
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Metodologia i activitats formatives

MD1 - Classes magistrals: A les classes magistrals s’exposen els continguts de |'assignatura de
forma oral per part d’'un professor o professora sense la participacié activa de I'alumnat.

MD8 - Aprenentatge basat en problemes: S’utilitza I'aprenentatge basat en problemes com a
metode de promoure l'aprenentatge a partir de problemes seleccionats de la vida real. Cal que
cada alumne identifiqui i analitzi el problema, formuli interrogants per convertir-los en objectius
d’aprenentatge, busqui informacidé per donar-hi resposta i interaccioni, socialitzant aixi aquest
coneixement. Aquest tipus de metodologia permet adquirir coneixements conceptuals i
desenvolupar habilitats i actituds de manera que es converteix en una estratégia especialment
interessant per assolir competeéncies.

MD9 - Resolucié de problemes: En l'activitat de resolucié de problemes, el professorat presenta
una questié complexa que I'alumnat ha de resoldre, ja sigui treballant individualment, o en
equip.

MD10 - Exercicis practics: I'activitat basada en els exercicis practics consisteix en la formulacid,
analisi, resolucio o debat d’un problema relacionat amb la tematica de I'assignatura. Aquesta
activitat té com a objectiu I'aprenentatge mitjangant la practica de coneixements o habilitats
programats.

Avaluacio acreditativa dels aprenentatges

L'avaluacio de I'assignatura es basa en:

a) Una prova escrita a mitjans de semestre que representa el 30 % de la qualificacio global.

b) Una prova escrita a finals de semestre que representa el 30 % de la qualificacié global. Els
alumnes que ho vulguin poden recuperar o millorar la qualificacié de la primera prova.

c) Resolucié de problemes per part de I'estudiant dels diferents blocs tematics, que representara
un 40% de la qualificacio global.

Els alumnes que hagin estat qualificats amb una nota minima de 3,5, incloent els que havent
aptovat vulguin millorar la nota, poden ser revaluats. La revaluacio té el caracter d’avaluacio
Unica, i consisteix en una prova de sintesi escrita que inclou tot el programa de |'assignatura. La
nota final és la més favorable de les dues, la de I'avaluacié continuada o la de la revaluacio.
Aquestes proves poden constar de diverses preguntes curtes, temes, preguntes amb exercicis
relacionats i problemes. La puntuacié de cada questid, pregunta o problema s’indica a I’enunciat
de la prova.

Avaluacio unica

L'alumnat que ho sol-liciti sera avaluat amb una sola prova global que suposa el 100 % de la
qualificacié total. Per renunciar a I'avaluacié continuada, i demanar l'avaluacié Unica cal que
I’'estudiant presenti al professor la instancia que hi ha a aquest efecte al web de la Facultat de
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Quimica, abans de la primera prova d’avaluacié continuada de l'assignatura.

Els alumnes que hagin estat qualificats amb una nota minima de 3,5, incloent els que havent
aptovat vulguin millorar la nota, poden ser revaluats. La revaluacio té el caracter d’avaluacio
Unica, i consisteix en una prova de sintesi escrita que inclou tot el programa de l'assignatura. La
nota final és la més favorable de les dues, la de I'avaluacié continuada o la de la revaluacio.
Aquestes proves poden constar de diverses preguntes curtes, temes, preguntes amb exercicis
relacionats i problemes. La puntuacié de cada questid, pregunta o problema s’indica a I’enunciat
de la prova.

Fonts d'informacio6 basica

Llibre

BIBLIOGRAFIA BASICA

Goldstein, Herbert ; Poole, Charles ; Safko, John. Classical mechanics. 3rd. San Francisco
: Addison-Wesley, 2001

Lebon, G. ; Jou i Mirabent, David ; Casas-Vazquez, José. Understanding non-equilibrium
thermodynamics : foundations, applications, frontiers. Berlin : Springer, 2008

L.E. REICHL, “Introduction to Modern Statistical Physics”, 2nd Ed. Wiley-VCK, Weinheim, 2009

Sakurai, J. J. ; Napolitano, Jim. Modern quantum mechanics. Addison-Wesley, San Francisco,
2011

BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA

Cowie, J. M. G. ; Arrighi, V. Polymers : chemistry and physics of modern materials. 3rd. ed. Boca
Raton : CRC Press, 2008

Dill, Ken A. ; Bromberg, Sarina. Molecular driving forces : statistical thermodynamics in chemistry
and biology. New York : Garland Science, 2003

Fell, David. Understanding the control of metabolism. London : Portland Press, 1997

Hunter, Robert J. Introduction to modern colloid science. Oxford : Oxford University Press, 1994.

Jones, Richard A. L. Soft condensed matter. Oxford : Oxford University Pres, 2002

Kittel, Charles. Introduction to solid state physics. New York : Wiley, 2004

Bar-Yam, Yaneer. Dynamics of complex systems. x Systems. Reading, Mass : Westview Press,
2003 (Studies in Nonlinearity)
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