QUIMICA COMPUTACIONAL
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Objetivos docentes.

El desarrollo de ordenadores de gran potencia de célculo y bajo coste, de las técnicas de
visualizacion por ordenador y de programas informaticos con interfaces de usuario sencillas ha
facilitado que el uso de herramientas computacionales no se limite al quimico especializado y
sea una herramienta habitual para el quimico experimental.

En este curso se profundiza en tres metodologias utilizadas en Quimica Computacional para la
prediccion de geometrias y propiedades moleculares, el analisis de mecanismos de reaccion, el
disefio molecular y el estudio de biomoléculas: Quimica Cuéantica (QC), mecénica molecular
(MM), dinamica molecular (DM) y métodos hibridos (QM/MM). En concreto, se pretende que los
alumnos:

0 Conozcan el fundamento teérico de los métodos mas importantes de la QC, MM, DM y
su ambito de aplicacion.

0 Conozcan los programas de uso mas habitual en la QC, MM y DM y cémo utilizarlos
para resolver problemas practicos.

o0 Iniciar al alumno en las técnicas de disefio molecular. Dotarle de los conocimientos
basicos de informatica que necesita para utilizar las técnicas de QC, MM, DM en la
practica y que son peculiares de este campo.

0 Iniciar al alumno en las técnicas computacionales (QM/MM) para el estudio de
reacciones enzimaticas.

o Comprender textos y publicaciones cientificas, dentro del &mbito de su investigacion,
que utilicen técnicas de Quimica Computacional.

Contenidos.

Parte |. Quimica Cuantica.

La aproximacién de Born-Oppenheimer. Concepto de superficies de energia potencial (SEP) y
puntos estacionarios de un SEP. Procesos no-adiabaticos. Métodos HF y semiempiricos.
Métodos de perturbaciones. Métodos multiconfiguracionales. Métodos DFT. Métodos para
incluir el efecto del disolvente.

Parte Il. Mecanica Molecular, Dindmica Molecular y métodos hibridos.

Mecanica Molecular. Campos de fuerza. Parametrizacion de cargas. Algoritmos de
minimizacién. Dinamica molecular. Algoritmos de integracion. Simulacién en fase gas y con
disolvente. Utilizacion de condiciones periddicas. Tratamientos de interacciones electrostaticas.
Métodos de control de presion y temperatura. Métodos hibridos QM/MM.

Parte Ill. Aplicaciones.

Caracterizacion de SEP: determinacién de geometrias moleculares, estadosde transicién y
caminos de reaccion. Espectroscopia RMN, IR, UV/VIS. Determinacion de parametros
termodinamicos y constantes cinéticas. Calculo de indices de reactividad. Aplicacion de
modelos de solvatacién a resolucion de problemas de reactividad. Estudios conformacionales
de sistemas de interés bioldgico (carbohidratos, péptidos, proteinas) en disolucion acuosa.
Analisis conformacional de péptidos mediante la combinacién de técnicas de dinamica
molecular y datos experimentales de RMN. Métodos para el estudio de mecanismos de
reacciones enzimaticas de interés bioldgico.



Metodologia utilizada para la ensefianza-aprendizaje.

El curso de Quimica Computacional tiene una dedicacion docente de 5 créditos. El curso
abarca esencialmente dos partes correspondientes a contenidos de Quimica Cuantica
(métodos ab-initio, semiempiricos y DFT) y Mecanica y Dinamica Molecular, respectivamente.
La dedicacion a cada una de las partes es de un 50% del total de la asignatura. El método
docente seleccionado para la imparticion de esta asignatura consiste en sesiones de
exposicion de los contenidos tedéricos, combinadas con sesiones practicas de ordenador en las
que se realizan ejercicios con el fin de comprender los conceptos presentados. En estas
sesiones practicas se utilizan programas de conexion con ordenadores remotos (SSH,
XWindows) en los que estan instaladas las aplicaciones de calculo quimico cuantico
(Gaussian03) y de dinamica molecular (AMBER, GROMACS). En algunos casos, los resultados
obtenidos se analizan en aula informatica utilizando programas de visualizacion como
GaussView, VMD, etc. Para facilitar el proceso de ensefianza-aprendizaje, se ha evitado
establecer una dedicacién determinada a los créditos practicos de aula informatica ya que
depende en parte de la formacion inicial de los alumnos matriculados en el curso. No obstante
la dedicacion a créditos de aula informatica es aproximadamente de un 40% del total del curso.
Por otra parte, el alumno tiene libre acceso a los recursos informaticos durante todo el curso de
forma que pueda trabajar de forma autbnoma.

Evaluacion.

La evaluacién de los alumnos por parte del profesorado se basa en la asistencia y actitud
(interés y participacion) en clase y en el laboratorio computacional por parte de los alumnos, y
en la evaluacion de los ejercicios/ trabajos propuestos durante el curso.
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