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1. IDENTIFICACION

Nombre de la Asignatura Cadigo Area
Modelizacion computacional de la reactividad quimica 7808031 Profundizacion
Naturaleza No de Créditos | TP TD TI
Trabajo Presencial Trabajo Dirigido Trabajo
- . Independiente
Teorico-practica 3 5
4
Semestre Duracion Habilitable Homologable Validable
VIII 144 NO Si NO

PRE-REQUISITO: Ninguno. Se recomienda que el estudiante haya visto y aprobado atomos,
moléculas y enlaces y quimica cuantica

2. JUSTIFICACION

En la actualidad, la computadora ha logrado ser un instrumento poderoso que ha permitido resolver
problemas reales de investigacién quimica. Ademas, Junto con la evoluciéon de las matematicas, la
fisica y la quimica tedrica nos ha permitido estimar y analizar propiedades y procesos de interés.
Partiendo desde los fundamentos, la modelacidon de moléculas, sistemas extendidos, de interacciones
y/o comportamientos moleculares, se implementa en los programas de célculo que permiten obtener
informacion cuantitativa. La informacién obtenida tiene un caracter predictivo, por lo que resulta de
enorme ayuda en el &mbito de la sintesis y caracterizacion quimica, de reactividad quimica y de
ciencia de materiales.

3. COMPETENCIAS

3.1 Competencias Generales

Abordar problemas de disefio molecular, o0 modelizacién de procesos quimicos, procesos industriales
0 procesos bioquimicos y bioldégicos mediante el uso de teorias y modelos mateméticos, fisicos y
guimicos.

3.2 Competencias Especificas

¢ Entender los aspectos fundamentales, la utilidad y limitaciones del método Hartree-
Fock.

e Entender los aspectos fundamentales, la utilidad y limitaciones de los métodos
semiempiricos.

e Entender los aspectos fundamentales, y limitaciones del método PosHartree-Fock.

¢ Entender los aspectos fundamentales, y limitaciones de la teoria de funcionales de la
densidad.

e Comprender la informacion que se encuentra en la salida de un célculo. Manejar
varios programas para realizar modelamiento molecular.

4. OBJETIVOS
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» Conocer las bases tedricas de diferentes métodos de computo
» Conocer las ventajas y desventajas de la metodologia computacional

» Utilizar las técnicas computacionales que son propias de la Quimica Teérica y de la
modelizacion de sistemas quimico.

» Predecir propiedades estructurales, termodinamicas y cinéticas para moléculas pequefias

5. CONTENIDO TEMATICO Y ANALISIS DE CREDITOS5. CONTENIDO TEMATICO Y
Contenido temético (incluir las practicas)

1. Quimica Computacional.

¢, Qué es y que no es la quimica computacional?

La quimica computacional como un nuevo campo de conocimiento
Breve historia de la quimica computacional

Quimica modelo

Las dimensiones de la quimica computacional

2. Métodos de mecanica molecular

e Introduccién
Andlisis de los términos de la ecuacion de energia potencial
Alargamiento
Deformacion
Torsion
Términos cruzados
Interaccién electrostatica
Interacciones de Van de Waals
Enlace de hidrégeno
Compuestos conjugados

3. Método de Hartree-Fock para el calculo de propiedades de estructura electrénica.
e Introduccion
e Postulado de la mecéanica cuantica
e Aproximacién de Born-Oppenheimer
e Método de Hartree-Fock

4. Funciones de base
e Introduccion
Tipos de funciones de Base
Eleccion de funciones de base
Bases polarizadas
Bases con funciones difusas
Bases que incorporan potenciales efectivo

5. Métodos semiempiricos

Introduccién

El método de orbitales moleculares del electrén libre
Método de Hiickel

Método d Pariser-Parr-Pople

Método de Hiickel extendido

Método CNDO e INDO

Método de MINDO, AM1 y PM3

Comparacién entre métodos semiempiricos
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6. Métodos PosHartree-Fock
Introduccion
Interaccion de

configuraciones

Métodos perturbativos
Coupled Cluster
Comparacion entre métodos

7. Meétodos del funcional de la densidad

Introduccion

Aproximacién local de la densidad
Aproximacion local de la densidad de espin
Correccion por gradiente
Funcionales de intercambio-Correlacion

8. Obtencion de resultados con significado quimico

e Introduccién

e Cargas atomicas

e Termoquimica

computacional

Calculos de los modos normales de vibraciéon
Determinaciones termodinamicas
Analisis topoldgico del potencial electrostatico molecular
indices de reactividad

Practicas.

Introduccion a LINUX
Edicion de texto por Vi

Programacion basica

Perfiles de disociacion

CoNoOUAWNE

Aspectos fundamentales de LATEX

Manejo de multiples archivos por medio de BASH
Caracterizacion de la molécula de acetanilida por calculos de mecanica molecular

de Hz, N2 y Nez

Modos normales y espectros vibracionales
Puente de hidrégeno en los dimeros H20 - - - H20, H20 - - - NH3y H20 - - - HS

10. Andlisis conformacional del acido férmico e isomerizacion del HCN
11. Comparacion de célculos a diferente niveles de teoria
12. Caracterizacion del estado de transicién de la reaccién SN2

13. Proyecto final.

Analisis de Créditos

TEMAS

TRABAJO
PRESENCIAL

TRABAJO
DIRIGIDO

TRABAJO
INDEPENDIENTE

Tema l

0

Tema 2

Tema 3

Tema 4

Tema5

Tema 6

Tema7

Tema 8

Practica 1

Practica 2

Practica 3
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Practica 4

Practica 5

Practica 6

Practica 7

Practica 8

Practica 9923

Practica 10

Practica 11

Practica 12

Practical3

Proyecto final

Kololo|o|o|o|o|o|o|o|o

TOTAL DE HORAS
DEL CURSO
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TOTAL DE HORAS
DE CREDITOS

w

6. Estrategias Metodolbgicas

Trabajo presencial:

El contenido de la asignatura sera presentado a manera de exposicion por parte del docente y contara

con la participacién activa de los estudiantes en clase.

Trabajo dirigido:

El contenido de la asignatura sera reforzado con analisis de documentos y ejercicios que permiten una

mejor comprension de los temas, ademas del acompafiamiento en la construccion de las entradas y el

andlisis de las salidas de calculos mecanico-cuanticos

Trabajo independiente:

Continuamente se estaran asignando lecturas y ejercicios sobre los temas vistos en clase y se

deberan ejecutar los calculos asignados.

7. RECURSOS.

e Video beam
e Sala de sistemas

e Saldn de clases

e Software libre o de licencia académica gratuita:

» ORCA

https://orcaforum.cec.mpg.de

» Avogadro
http://avogadro.cc/wiki/Main_Page

» Gabedit
http://gabedit.sourceforge.net/
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8. EVALUACION

Criterios y estrategias de valoracion para la calificacién

Evaluaciones 40%
Informes de Laboratorio 30%

Seminario 10%
Proyecto final 20%
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