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Descripcion de contenidos:

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 Cuantica (QC), mecanica molecular (MM), dindmica
molecular (DM) y métodos hibridos (QM/MM).

Requisitos previos:

No hay

PROGRAMA GENERAL

La Quimica Computacional juega un papel de primer orden en el desarrollo de la Quimica Moderna. El
desarrollo de ordenadores de gran potencia de célculo y bajo coste, de las técnicas de visualizacién 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.

Si bien en muchos casos, los resultados derivados de las simulaciones complementan la informacion
obtenida en experimentos quimicos, en otros, es posible predecir fenémenos quimicos no observados
hasta la fecha. Ademas, la Quimica Computacional es imprescindible para llevar a cabo el disefio
racional de nuevos farmacos y materiales.

Competencias:

- Proporcionar a los estudiantes los conocimientos de Quimica Computacional necesarios para la
practica de la Quimica.

- Utilizar los métodos de la Quimica Computacional para resolver problemas quimicos relacionados
con la estructura molecular, la espectroscopia y la reactividad Quimica.

Resultados del aprendizaje:

- El alumno conoce el fundamento tedrico, las limitaciones y los ambitos de aplicaciéon de los
principales métodos de la Quimica Computacional.

- El alumno comprende las publicaciones cientificas que, dentro de su campo de investigacion,
utilizan técnicas de Quimica Computacional.

- El alumno conoce los distintos métodos tedricos que puede utilizar para resolver problemas de
estructura, espectroscopia o reactividad.

- El alumno sabe utilizar programas de uso habitual en Quimica Computacional para resolver estos
problemas.

- El alumno sabe utilizar los programas de visualizacion y analisis adecuados para analizar los
resultados de los célculos computacionales realizados.

- El alumno puede trabajar con las herramientas informéticas necesarias para trabajar con




estaciones de trabajo remotas, realizar célculos en éstas y transferir ficheros desde o a éstas.

Temario:

Parte I. Quimica Cuéantica.

Tema 1. Superficies de energia potencial.

Tema 2. Metodos variacionales y perturbacionales.
Tema 3. Métodos DFT.

Tema 4. Métodos para incluir el efecto del disolvente.

Parte Il. Mecénica Molecular, Dindmica Molecular y métodos hibridos.
Tema 5. Mecéanica Molecular.

Tema 6. Dinamica molecular.

Tema 7. Métodos hibridos QM/MM.

Parte Ill. Aplicaciones.

Tema 8. Caracterizacion de SEP: determinacion de geometrias moleculares, estados de transicion y
caminos de reaccion.

Tema 9. Espectroscopia RMN, IR, UV/VIS. Estados excitados.

Tema 10. Determinacion de pardmetros termodindmicos y constantes cinéticas. Calculo de indices de
reactividad. Aplicacion de modelos de solvatacion a resolucion de problemas de reactividad.

Tema 11. Estudios conformacionales de sistemas de interés bioldgico (carbohidratos, péptidos,
proteinas) en disolucion acuosa. Analisis conformacional de péptidos mediante la combinacion de
técnicas de dindmica molecular y datos experimentales de RMN.

Tema 12. Métodos para el estudio de mecanismos de reacciones enziméticas de interés bioldgico.
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Metodologia

Modalidades organizativas: Métodos de ensefianza:

MO1: Clases tedricas

MO3: Clases practicas ME1: Leccion magistral
MO5: Tutorias ME2: Estudio _d,e casos.

ME3: Resolucion de ejercicios y problemas
MOG6: Estudio y trabajo en grupo

MO7: Estudio y trabajo autonomo del alumno.

Organizacién

Actividades presenciales: | Horas
Clases magistrales. Parte de estas actividades pueden ser impartidas como clases y 25
conferencias por profesores especialistas externos a la UR.
Clases practicas de aula informatica. 20
Seminarios 5
Total horas presenciales
Actividades no presenciales (trabajo auténomo): | I-_Ioras
estimadas
Estudio personal y preparacion de clases. 25
Resolucion de ejercicios y casos. 25
Desarrollo de un trabajo en grupo. 25
Total horas estimadas de trabajo autonomo 75
Total horas 125

Evaluacion

Recuperable/

Sistemas de evaluacion: No
Recuperable
- . No
Evaluacion continta de los profesores. 25
recuperable
., , o , - No
Evaluacion de las soluciones de ejercicios y casos en aula informatica. 25
recuperable
. . . No
Autoevaluaciones y cuestionarios 25
recuperable
. No
Portafolios. 25
recuperable

Criterios criticos para superar la asignatura:



