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Fisica, Quimica 1 Bioquimica

Per que serveix el master?

Per aprendre les eines teoriques i computacionals
per estudiar i modelitzar
els sistemes complexos del moén real

i ofereix sortides professionals en camps emergents



“La Fisica del

Mon Real”:

modelitzacio de sistemes fisicoquimics
fora de I’'equilibri, complexos i biologics

Gran nombre d’elements interactuant a
nivell atomic o molecular

Sistemes fora de 'equilibri

Emergencia de complexitat

Multiples escales d’interes

Interdisciplinarietat

.
Vesicle-mediated transport ¢
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Modelitzacio
computacional
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Objectius

* Donar una visi6 global d'eines de programacié 1 paquets computacionals per a
estudiar I'estructura i propietats de la matéria a nivell atdomic i molecular.
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* Adquirir coneixements per decidir quins models 1 técniques computacionals de
simulacio son els més adequats en funcié de la midai’'escala de temps.



Exemples

Nous materials

Bateries W

diate states

fast

Plaques solars, LEDs

Nanomotors
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Xarxes complexes

Exemples
Soft matter

ogics
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Sistemes biol

Comportaments col-lectius



Sortides professionals

Recercai realitzacio d’>un doctorat
en universitats o centres de recerca

* Departaments de R&D d’empreses dels ambits:

* energetic 1 sostenibilitat mediambiental
* farmacologiai biomedicina
* quimica 1 nous materials

* control de processos

Modelitzacié de Big Data i Data Mining

Aplicacions de Machine Learning / IA
Modelitzacidi simulaci6 per a videojocs

Empreses de consultoria i auditoria
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Fisica, Quimica 1 Bioquimica

Aspectes organitzatius

Adrecat a:

Llicenciats o graduats en Fisica, Quimica, Bioquimica, Enginyeria Fisica,
Enginyeria de Materials, Enginyeria Quimica, Enginyeria Biomedicao
equivalents.

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

credits formatius d’assignatures obligatories dels graus de Fisica i/0 de Quimica
de la UB.

®

Acreditacié
EXCEL-LENT
4314736-32971-19

AQU Catalunya esta inscrita a EQAR
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*Facultat de Quimica (coordinadora)
*Departament de Ciencia de Materials 1
Quimica Fisica
*Departament de Quimica Inorganica 1
Organica
*Facultat de Fisica
*Departamentde Fisica de la Materia
Condensada
*Facultat de Biologia
*Departament de Bioquimica i

Biomedicina Molecular

Barcelona

Knowledge

Campus

UNIVERSITAT POLITECNICA
DE CATALUNYA
BARCELONATECH

- @

*Departament de Fisica

*Facultat d’Informatica
*Escola Politecnica Superior
d’Edificacio
*Departament d’Enginyeria Quimica
*Escola Tecnica Superior d’Enginyeria
Industrial

*Escola d’Enginyeria de Barcelona Est

®
Acreditacié

EXCEL-LENT

4314736-32971-19
AQU Catalunya esta inscrita a EQAR



Acreditacié

EXCEL-LENT

Entitats participants

4314736-32971-19

Amb la col-laboracid dels instituts /centres: AQU Catalunya estainscrita 2 EQAR

*Institut de Quimica Teoricai Computacional (UB) iqtc

*Institute of Complex Systems (UB)

£
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*Institut de Nanociénciai Nanotecnologia (UB) I] ﬂ pt

CSIC
*Institut de Quimica Avangada de Catalunya (CSIC) i@ Aﬁ

*Institut de Ciéncia de Materials de Barcelona (CSIC) ‘WlCMA

*Barcelona Supercomputing Center (BSC) @

Barcelona
Supercomputing

Center

Centro Nacional de Supercomputacion




Beques per fer el master

* Beques del master per la realitzacié del TEM amb grups del

iqtc

n}

Institut de Quimica Teorica

i Computacional www.igtc.ub.edu
UNIVERSITAT pE BARCELONA

Institute of Complex Systems ubics.ub.edu

Institut de Nanociéncia .
i Nanotecnologia www.in2ub.es

UNIVERSITAT pE BARCELONA

‘uyl c M A B www.icmab.es fQA WWWw.igac.csic.es

INSTITUT DE CIENCIA DE MATERIALS DE BARCELONA

Més informacio:

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



Fisica, Quimica 1 Bioquimica

Estructura del master
Master de 60 ECT'S repartits en:

* 21 ECTS en materies troncals (obligatories)

e 21 ECTS en materies optatives

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

Assignatures obligatories:

Elements de Matematica Aplicada i Informatica
* Eines informatiques
* Introducci6 a la Computacié Cientifica
Modelitzaci6 a la Multiescala
Modelitzacié Molecular

Assignatures optatives:

Metodes Matematics aplicats
Eines Informatiques avancades

3 ECTS
6 ECTS
6 ECTS
6 ECTS

3 ECTS
3 ECTS

Acreditacié

EXCEL-LENT

4314736-32971-19
AQU Catalunya esta inscrita a EQAR



Structura del Master

Assignatures optatives (cont.)

Mecanica Quantica

* Estructura Electronica

* Dinamica Quantica
Mecanica Estadistica

* Fonaments de Mecanica Estadistica

* Mecanica Estadistica de No Equilibri
Tecniques de Simulacié avancada

* Metodes Avancat en Simulacié molecular

* Multiescala, Mé¢todes coarse grain i Metodes Mixtes
Materials

* Materia Condensada

* Estructura Electronica de Solids

* Modelitzacié de Nanomaterials 1 Superficies

* HEstructura Molecular 1 Reactivitat Quimica
Soft Matter 1 Sistemes Complexos

* Soft Matter

* Xarxes Complexes

* Bioquimica Computacional

* Biologia de Sistemes Computacional

3 ECTS
3 ECTS

3 ECTS
3 ECTS

3 ECTS
3 ECTS

3 ECTS
3 ECTS
3 ECTS
3 ECTS

3 ECTS
3 ECTS
3 ECTS
3 ECTS

AQU Catalunya esta inscrita a EQAR

Acreditacié

EXCEL-LENT

4314736-32971-19




Metodologia

-Mecanica quantica/ molecular (QM/MM)
-Metodes d’estructura electronica ab initio
-Dinamica molecular @b initio

-Me¢todes Monte Carlo (MC) classic 1 quantic
-Dinamica molecular i browniana

Materials

-Matéria condensada

-Liquids 1 dissolucions moleculars
-Magnetisme molecular

-Transicions de fase, estructural i magnetica
-Biestabilitat. Metastabilitat. Histéresi
-Deformacionsitreversibles a la nanoescala

-Quimica de superficies. Catalisi
-Nanoparticules, nanoclisters i nanocristalls
o
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-Meétodes coarse grained
-Mecanica estadistica de no equilibri

-Xarxes complexes

Sistemes quantics

-Fluids 1 solids quantics. Gasos de Bose 1

de Fermi Mecii

Biosistemes

-Simulaci6 QM/MMiMC de processos
bioquimics complexos

-Enginyeria de proteines

Soft Matter -Interaccions lligand-proteina. Binding
-Modelitzacié mesoscopica

-Fluids complexos. Fluids granulars. Materia
activa

-Nanosistemes 1 nanodispositius polimerics
-Col'loides. Polielectrolits. Nanoparticules sof?
-Complexacié macromolecular

-Dinamica quantica. Reactivitat

-Teoria variacional de 'estat de transicid
-Estats electronics excitats

-Disseny de farmacs

-Processos en membranes cel'lulars
-Transducci6 de senyals a nivell cellular
-Ordre espacio-temporal sota fluctuacions
-Processos de difusié-reaccio en medis
intracel-lulars




Fisica, Quimica 1 Bioquimica

Terminis:
*Preinscripcio: fins el 10 de setembre de 2021.
*Notificacié d’admissions: a partir de I’1 de juny de 2021.
*Prematricula: 15-17 de setembre de 2021.
*Inicide classes previst: 20 de setembre de 2021.
Preinscripcio i matricula a la secretaria de la Facultat de Quimica de la UB:
*https:/ /www.ub.edu/portal/web/quimica/masters-universitaris/

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

Per a més informacio:

Beques per fer el Master:

*http://wwwub.edu/computational_modelling/ IQTCUB, UBICS,
*c-mail de contacte: master-mc(@ub.edu IN2UB, ICMAB, IQAC
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Més informacio:

Acreditacié

EXCEL-LENT

Web oficial UB Triptic

4314736-32971-19

AQU Catalunya esta inscrita a EQAR


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

