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e-mail: master-mc@ub.edu

Màster oficial en

MODELITZACIÓ COMPUTACIONAL 

ATOMÍSTICA I MULTIESCALA 

EN FÍSICA, QUÍMICA I BIOQUÍMICA

Atomistic and Multiscale Computational

Modelling in Physics, Chemistry and

Biochemistry



Modelització Computacional Atomística i Multiescala en 

Física, Química i Bioquímica

Per què serveix el màster?

Per aprendre les eines teòriques i computacionals

per estudiar i modelitzar

els sistemes complexos del món real

i ofereix sortides professionals en camps emergents



• Gran nombre d’elements interactuant a 

nivell atòmic o molecular

• Sistemes fora de l’equilibri      

• Emergència de complexitat

• Múltiples escales d’interès

• Interdisciplinarietat

“La Física del Món Real”:
modelització de sistemes fisicoquímics 
fora de l’equilibri, complexos i biològics

Modelització 

computacional



Objectius

• Donar una visió global d'eines de programació i paquets computacionals per a

estudiar l'estructura i propietats de la matèria a nivell atòmic i molecular.

• Adquirir coneixements per decidir quins models i tècniques computacionals de

simulació són els més adequats en funció de la mida i l’escala de temps.

Modelització 

computacional amb 

superordinadors



Nanopartícules i catalitzadors

Nanomotors

Modelització Computacional en 

Física, Química i Bioquímica

Exemples

Nous materials
(Bio)molècules i fàrmacs

Bateries

Plaques solars, LEDs



Modelització Computacional en 

Física, Química i Bioquímica

Exemples

Sistemes biològics
Soft matter

Comportaments col·lectius

Xarxes complexes



Modelització Computacional en 

Física, Química i Bioquímica

• Recerca i realització d’un doctorat

en universitats o centres de recerca 

• Departaments de R&D d’empreses dels àmbits:

• energètic i sostenibilitat mediambiental

• farmacologia i biomedicina

• química i nous materials

• control de processos

• Modelització de Big Data i Data Mining

• Aplicacions de Machine Learning / IA

• Modelització i simulació per a videojocs

• Empreses de consultoria i auditoria    

Sortides professionals



Modelització Computacional en 

Física, Química i Bioquímica

Adreçat a:

Llicenciats o graduats en Física, Química, Bioquímica, Enginyeria Física, 

Enginyeria de Materials, Enginyeria Química, Enginyeria Biomèdicao 

equivalents. 

Els alumnes procedents d’altres titulacions hauran de cursar fins a 30 ECTS de 

crèdits formatius d’assignatures obligatòries dels graus de Física i/o de Química 

de la UB.

Modelització Computacional Atomística i Multiescala en 

Física, Química i Bioquímica

Aspectes organitzatius



•Departament de Física

•Facultat d’Informàtica

•Escola Politècnica Superior 

d’Edificació

•Departament d’Enginyeria Química

•Escola Tècnica Superior d’Enginyeria 

Industrial

•Escola d’Enginyeria de Barcelona Est

Entitats participants

•Facultat de Química (coordinadora)

•Departament de Ciència de Materials i 

Química Física

•Departament de Química Inorgànica i 

Orgànica

•Facultat de Física

•Departament de Física de la Matèria 

Condensada

•Facultat de Biologia

•Departament de Bioquímica i 

Biomedicina Molecular



Amb la col·laboració dels instituts/centres: 

•Institut de Química Teòrica i Computacional (UB)

•Institute of  Complex Systems (UB)

•Institut de Nanociència i Nanotecnologia (UB)

•Institut de Química Avançada de Catalunya (CSIC)

•Institut de Ciència de Materials de Barcelona (CSIC)

•Barcelona Supercomputing Center (BSC)

Entitats participants



Modelització Computacional en 

Física, Química i Bioquímica

• Beques del màster per la realització del TFM amb grups del

Beques per fer el màster

ubics.ub.edu

www.iqtc.ub.edu

http://www.ub.edu/computational_modelling
e-mail: master-mc@ub.edu

Més informació:

www.icmab.es

www.in2ub.es

www.iqac.csic.es



Modelització Computacional Atomística i Multiescala en 

Física, Química i Bioquímica

Màster de 60 ECTS repartits en:

• 21 ECTS en matèries troncals (obligatòries)

• 21 ECTS en matèries optatives

• 18 ECTS del treball final de màster (TFM) en grups UB/UPC o altres

Assignatures obligatòries:

Elements de Matemàtica Aplicada i Informàtica

• Eines informàtiques 3 ECTS

• Introducció a la Computació Científica     6 ECTS

Modelització a la Multiescala 6 ECTS

Modelització Molecular 6 ECTS

Assignatures optatives:

Mètodes Matemàtics aplicats 3 ECTS

Eines Informàtiques avançades 3 ECTS

Estructura del màster



Estructura del Màster

Modelització Computacional en 

Física, Química i Bioquímica

Assignatures optatives (cont.)

Mecànica Quàntica

• Estructura Electrònica 3 ECTS

• Dinàmica Quàntica 3 ECTS

Mecànica Estadística

• Fonaments de Mecànica Estadística          3 ECTS

• Mecànica Estadística de No Equilibri        3 ECTS

Tècniques de Simulació avançada

• Mètodes Avançat en Simulació molecular        3 ECTS

• Multiescala, Mètodes coarse grain i Mètodes Mixtes 3 ECTS

Materials

• Matèria Condensada 3 ECTS

• Estructura Electrònica de Sòlids 3 ECTS

• Modelització de Nanomaterials i Superfícies 3 ECTS

• Estructura Molecular i Reactivitat Química    3 ECTS

Soft Matter i Sistemes Complexos

• Soft Matter 3 ECTS

• Xarxes Complexes 3 ECTS

• Bioquímica Computacional 3 ECTS

• Biologia de Sistemes Computacional         3 ECTS



Treballs de Final de Màster

Modelització Computacional en 

Física, Química i Bioquímica

Metodologia

-Mecànica quàntica/ molecular (QM/MM)

-Mètodes d’estructura electrònica ab initio

-Dinàmica molecular ab initio

-Mètodes Monte Carlo (MC) clàssic i quàntic

-Dinàmica molecular i browniana

-Mètodes coarse grained

-Mecànica estadística de no equilibri

-Xarxes complexes

Biosistemes
-Simulació QM/MM i MC de processos 

bioquímics complexos

-Enginyeria de proteïnes

-Interaccions lligand-proteïna. Binding

-Disseny de fàrmacs

-Processos en membranes cel·lulars

-Transducció de senyals a nivell cel·lular

-Ordre espacio-temporal sota fluctuacions

-Processos de difusió-reacció en medis 

intracel·lulars

Soft Matter
-Modelització mesoscòpica

-Fluids complexos. Fluids granulars. Matèria 

activa

-Nanosistemes i nanodispositius polimèrics

-Col·loides. Polielectròlits. Nanopartícules soft

-Complexació macromolecular

Materials
-Matèria condensada

-Líquids i dissolucions moleculars

-Magnetisme molecular

-Transicions de fase, estructural i magnètica

-Biestabilitat. Metastabilitat. Histèresi

-Deformacions irreversibles a la nanoescala

-Química de superfícies. Catàlisi

-Nanopartícules, nanoclústers i nanocristalls

Sistemes quàntics

-Fluids i sòlids quàntics. Gasos de Bose i 

de Fermi

-Dinàmica quàntica. Reactivitat

-Teoria variacional de l’estat de transició

-Estats electrònics excitats



Modelització Computacional en 

Física, Química i Bioquímica

Modelització Computacional Atomística i Multiescala en 

Física, Química i Bioquímica

Terminis: 

•Preinscripció: fins el 10 de setembre de 2021.

•Notificació d’admissions: a partir de l’1 de juny de 2021.

•Prematrícula: 15-17 de setembre de 2021.

•Inici de classes previst: 20 de setembre de 2021.

Preinscripció i matrícula a la secretaria de la Facultat de Química de la UB: 

•https://www.ub.edu/portal/web/quimica/masters-universitaris/

-Procés de matrícula, plans docents, horaris, professorat, etc.

Per a més informació: 

•http://www.ub.edu/computational_modelling/

•e-mail de contacte: master-mc@ub.edu

Beques per fer el Màster: 

IQTCUB, UBICS, 

IN2UB, ICMAB, IQAC



MÀSTER INTERUNIVERSITARI UB‐UPC

EN

MODELITZACIÓ COMPUTACIONAL 

ATOMÍSTICA I MULTIESCALA 

EN FÍSICA, QUÍMICA I BIOQUÍMICA

Més informació:

Web oficial UB Tríptic

http://www.ub.edu/portal/web/quimica/masters-universitaris/-/ensenyament/detallEnsenyament/1966850
https://drive.google.com/file/d/1Sj8GDu1MWEv5EUtGxPsDgQ4gYNqfluJf/view?usp=sharing

