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RESUMEN

DESCRIPTORES: Modelos tedricos y simulacion computacional. Mecanica molecular. Dinamica molecular. Quimica
cuantica. Célculo de propiedades. Aplicaciones.

Juntamente con la Teoriay € Experimento, la Simulacion (modelizacion) es el tercer pilar del conocimiento cientifico.
Desde la década de los 90, la evolucion de lainformatica ha permitido laincorporacion Gtil y efectiva de lamodelizacion
en &l entorno Quimico: La Quimica Computacional.

La Quimica Computacional es un areadel conocimiento multidisciplinar. En ella convergen informéticay documentacién,
|la matemética (optimizacion, dlgebra de operadores, calculo, ecuaciones diferenciaes, etc.) lafisicay quimicafisica, la
guimica cuéntica, labioquimica, las quimicas organica, inorganicay analiticae incluso laingenieria. Se pretende, pues,
dar unavision globa de la Quimica desde |a perspectiva de la modelizacion como gje vertebrador de todos los
conocimientos adquiridos durante | os estudios.
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CONOCIMIENTOS PREVIOS

Relacién con otras asignaturas de la misma titulacion

No se han especificado restricciones de matricula con otras asignaturas del plan de estudios.

Otros tipos de requisitos

PRERREQUISITOS: Enlace quimico y Estructura de la Materia, Algebra Lineal, Matematicas, Céalculo
Numérico, Fundamentos de Informatica, Calculo Diferencial, Quimiometria, Quimica Fisica Il, Quimica
Inorgénica, Bioquimica, Quimica Organica (Avanzada).

CONOCIMIENTOS PREVIOS: Los impartidos en las asignaturas prerrequisito, especialmente los
adquiridos como fundamentos de matemaéticas, estadistica, optimizacion, mecénica cuantica y
espectroscopia.

COMPETENCIAS

1108 - Grado de Quimica
- Desarrollar capacidad de analisis, sintesis y razonamiento critico.
- Demostrar capacidad inductiva y deductiva.

- Demostrar capacidad de gestién y direccion, espiritu emprendedor, iniciativa, creatividad,
organizacion, planificacién, control, liderazgo, toma de decisiones y negociacion.

- Resolver problemas de forma efectiva.

- Demostrar capacidad de trabajo en equipo incluyendo equipos de caracter interdisciplinar y en un
contexto internacional.

- Demostrar habilidad para transmitir informacién, ideas, problemas y soluciones tanto a un publico
especializado como no especializado y utilizando si procede las tecnologias de la informacion.

- Comprometerse con la ética, los valores de igualdad y la responsabilidad social como ciudadano y
como profesional.

- Adquirir una sensibilidad permanente por la calidad y el medio ambiente, el desarrollo sostenible y la
prevencion de riesgos laborales.

- Demostrar que conoce los aspectos principales de terminologia quimica, nomenclatura, convenios y
unidades.

- Demostrar que conoce las caracteristicas y comportamiento de los diferentes estados de la materia y
las teorias empleadas para describirlos.

- Demostrar que conoce los tipos principales de reaccion quimica y sus principales caracteristicas
asociadas.

- Demostrar que conoce los principios de la Mecanica Cuantica y su aplicacion a la descripcion de la
estructura y propiedades de atomos y moléculas.
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- Demostrar que conoce la metrologia de los procesos quimicos incluyendo la gestion de calidad.

- Relacionar las propiedades macroscopicas y propiedades de atomos y moléculas individuales,
incluyendo macromoléculas (naturales y sintéticas), polimeros, coloides y otros materiales.

- Demostrar que conoce la estructura y reactividad de las principales clases de biomoléculas y la
gquimica de los principales procesos hiologicos.

- Demostrar el conocimiento y comprensioén de los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias
relacionadas con las areas de la Quimica.

- Resolver problemas cualitativos y cuantitativos segiin modelos previamente desarrollados.
- Evaluar, interpretar y sintetizar los datos e informacién Quimica.

- Manipular con seguridad los productos quimicos.

- Manejar la instrumentacion quimica utilizada en las distintas areas de la Quimica.

- Interpretar los datos procedentes de observaciones y medidas en el laboratorio en términos de su
significacion y de las teorias que la sustentan.

- Valorar los riesgos en el uso de sustancias quimicas y procedimientos de laboratorio.
- Relacionar teoria y experimentacion.

- Reconocer y valorar los procesos quimicos en la vida diaria.

- Comprender los aspectos cualitativos y cuantitativos de los problemas quimicos.

- Desarrollar metodologias sostenibles y respetuosas con el medio ambiente.

- Relacionar la Quimica con otras disciplinas.

- Que los estudiantes tengan la capacidad de reunir e interpretar datos relevantes (normalmente
dentro de su area de estudio) para emitir juicios que incluyan una reflexiébn sobre temas relevantes
de indole social, cientifica o ética.

- Que los estudiantes puedan transmitir informacion, ideas, problemas y soluciones a un publico tanto
especializado como no especializado.

- Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje necesarias para
emprender estudios posteriores con un alto grado de autonomia.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

1.- Demostrar capacidad para distinguir los dominios de aplicacion de las diferentes teorias, métodos y
model os de la Quimica Computacional (C1, C20, CE3, CE5, CE11, CE12, CE14, CE22).

2.- Demostrar capacidad para seleccionar el método adecuado al tipo de problema quimico y conocer 1os
errores esperables (C6, C13, C14, CE12, CE13, CE14).

3.- Demostrar capacidad para reconocer |os efectos quimico-fisicos que son tenidos en cuentay son
necesarios en los cdlculos y simulaciones de compuestosy reacciones quimicas (C1, CE3, CE12, CE13,
CE24).
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4.- Demostrar conocimiento actualizado del estado de las aplicaciones informéticas (“ software”) de
calculo y ssmulacién de mayor uso en Quimica Computacional y sus principales “ problemas diana’
(“target problems’) (C12, C13, C14, CE1, CE11).

5.- Demostrar capacidad de generar informacion computacional (datos de entrada ( “input™), formatos
usuales en las aplicaciones de Quimica Computacional ...) apartir de datos guimicos (formulas empiricas,
moleculares o estructurales, simetriamolecular...) (C5, C14, C18, CE1, CE10, CE13, CE14, CE20).

6.- Demostrar capacidad de realizar de simulaciones computacional es basicas de estructuras molecul ares,
propiedades moleculares y reacciones quimicas en fase gas (C3, C14, CE3, CE4, CE11, CE13).

7.- Demostrar capacidad de realizar simulaciones computacional es bésicas en sistemas infinitos, medios
condensados o entornos bioldgicos (C3, C13, C14, C15, CE3, CE11, CE13).

8.- Demostrar capacidad de analizar y valorar |os resultados de las simulaciones computacionaes (C1,
C2, C3, C6, C12, C13, C14, CE11, CE23, CE24).

DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Familiarizacion con el entorno de calculo

2 sesiones de 1,5 horas cada una:

Quimica Computacional

El entorno de trabajo: Linux

Energia potencial molecular

Especificacibn geometria molecular: matriz-Z
El input de Gaussian

2. Hartree-Fock (1)

1 Sesién de seminario de 1,5 horas

Ecuaciones de Hartree-Fock (HF)

Hamiltoniano molecular

Funciones polielectrénicas y monoelectrénicas.

Energia molecular: Integrales de core, de Coulomb y de intercambio
Reglas de Slater

Operadores de Coulomb y de Intercambio

Obtencién de los spin-orbitales 6ptimos: Teorema de Brillouin
Operador de Fock: Ecuaciones de HF

Ecuaciones canonicas de HF
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3.  Hartree-Fock (Il)

1 Sesion de seminario de 1,5 horas

Sentido fisico de las soluciones de las ecuaciones de HF
Integrales de core, de Coulomb y de intercambio
Orbitales ocupados y virtuales

Energia de los orbitales y energia molecular

Teorema de Koopmans

4. Hartree-Fock (llI)

1 Sesion de seminario de 1,5 horas

HF restringido para sistemas en capa cerrada: Ecuaciones de Roothaan
HF en capa cerrada: Spin-Orbitales restringidos

Introduccién de una base: Ecuaciones de Roothaan

La densidad de carga

Expresion de la matriz de Fock

Ortogonalizacion de la base

Procedimiento SCF

Valores esperados y analisis de poblacion

5. Hartree-Fock (IV)

1 Sesion de seminario de 1,5 horas

HF no restringido para sistemas en capa abierta: Ecuaciones de Pople-Nesbet

HF en capa abierta: Spin-Orbitales no restringidos

Introduccién de una base: Ecuaciones de Pople-Nesbet

Matrices de densidad no restringidas

Expresion de las matrices de Fock

Solucién de las ecuaciones SCF no restringidas

El problema de la disociacién y su solucién no restringida: la molécula H2 como ejemplo

6. Teoria del funcional de la densidad

1 Sesién de seminario de 1,5 horas

Teoria del funcional de la densidad

Los principios bésicos de la teoria del funcional de la densidad (DFT)
La aproximacion de Kohn-Sham

Aplicaciones de la DFT

Fortalezas y debilidades de la DFT
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7. Métodos post HF (1)

1 Sesion de seminario de 1,5 horas

La correlacion electronica

Correlacién electronica

Propiedades formales de los métodos:

Extensividad

Consistencia con el tamafio

N-dependencia

El papel de las configuraciones doble y simplemente excitadas en la funcién de onda
Teoria de perturbaciones Rayleigh-Schrodinger

Teoria de perturbaciones de muchos cuerpos (MBPT)

8. Métodos post HF (lI)

1 Sesion de seminario de 1,5 horas

Métodos de calculo de la correlacién electronica

Métodos Moller-Plesset MP2 y MP4

Grado de excitacion y orden de perturbacion

Interaccién de configuraciones. El problema de la falta de consistencia con el tamafio
Teoria de Coupled Cluster

9. Interacciones intermoleculares

1 Sesion de seminario d'1,5 horas

Interacciones intermoleculares

Introduccién a las interacciones intermoleculares
Interacciones atractivas

Interacciones repulsivas

Interaccién total y modelos simplificados

10. Mecéanica Molecular

1 Sesion de seminario de 1,5 horas

Mecanica Molecular

Justificacion de la mecanica molecular (MM)
Términos energéticos

Parametrizacién de un campo de fuerza y ejemplos
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11. Dinadmica Molecular

1 Sesién de seminario de 1,5 horas

Dinamica Molecular

Justificacion de los métodos de simulacion
Definicion del sistema: condiciones de contorno
Dinamica Molecular

12. Energiay estructura electrénica

1 sesién de 3 horas

Energias de ionizacion y afinidades electrénicas de atomos

Curvas de disociacion: HCly HH

Visualizacién de la densidad electronica y orbitales moleculares: etano, eteno, etino
Conceptos: célculo HF y funciones de base

13. Optimizacion de estructuras moleculares

2 sesiones de 3 horas cada una

Optimizacién de una funcién: métodos
Estructuras estacionarias. Clasificacion
Optimizacién de estructuras HF. Efecto de la base
Métodos de Funcional de la Densidad
Optimizacién con métodos DFT

Curvas de Energia potencial

Estructuras estacionarias

14. Calculos espectroscoépicos

1 sesion de 3 horas

Espectroscopia rotacional, vibracional y electronica.

Modos normales.

Termoquimica

Conceptos: transiciones entre niveles energéticos. Funciones de particién, propiedades termodinamicas

15. Reactividad quimica

1 sesi6on de 3 horas

Superficie de Energia Potencial (SEP)

Estado de Transicion

Camino de minima energia

Teoria del Estado de Transicion

Célculo de la SEP de la reaccién quimica F- + CH3CI
Calculo de la constante de velocidad
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Localizacion directa de estados de transicion

16. Efectos del disolvente sobre procesos quimicos

1 sesién de 3 horas

Modelos discreto y continuo

Efecto del disolvente sobre el equilibrio tautomérico
Efecto del disolvente sobre el equilibrio conformacional
Efecto del disolvente sobre la reactividad quimica
Conceptos: interacciones intermoleculares

17. Calculos de Dinamica Molecular

1 sesién de 3 horas

Introduccién a la descripcién de grandes sistemas

Campos de fuerza. El caso del agua

Dinamica Molecular del agua liquida. Funcion de distribucién radial y nimero de coordinacion
DM de disoluciones acuosas. Coeficiente de difusién

DM de biomoléculas. Plegamiento de proteinas

Conceptos: espacio configuracional

18. Aplicaciones

2 sesiones de aula de informética de 3 horas cada una
Desarrollo de dos pequefios proyectos en los que los estudiantes aplican los conceptos y los métodos
gue se han explicado en los contenidos del curso en su conjunto.

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial
Practicas en aula informatica 36,00 100
Tutorias regladas 9,00 100
Elaboracion de trabajos individuales 10,00 0
Estudio y trabajo autbnomo 30,00 0
Lecturas de material complementario 2,50 0
Preparacion de actividades de evaluacion 10,00 0
Preparacion de clases de teoria 10,00 0
Preparacion de clases préacticas y de problemas 5,00 0
TOTAL 112,50
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METODOLOGIA DOCENTE

Todas las actividades presenciales se realizaran en aula de informética.

Sesiones practicas. Comprenden 8 sesiones précticas de 3 horas. Consisten en una primera parte, de
duracion de alrededor de 30 minutos, en laque el profesor explica de forma resumida los fundamentos y
las técnicas necesarias para la g ecucion de la practica. En una segunda parte, de duracion de alrededor de
2,5 horas, esllevaatérmino €l desarrollo de la practica usando |os paguetes informéti cos adecuados.
Corresponden alas unidades tematicas UT1y desde laUT12 alaUT16.

Esta previsto que el trabajo practico de cada sesién se tenga que finalizar de forma autbnoma por parte
del alumno utilizando alrededor de 16 horas de las 30 de trabajo autbnomo. La conclusién de la practica
consiste en acabar los célculos y en la redaccién de un breve informe de los resultados que se tiene que
entregar en el plazo maximo de una semana. La dedicacion media por parte del alumno es de 2 horas
de trabajo autbnomo, por sesion.

Con el objetivo de que el alumno pueda disponer, para su trabajo autonomo, de exactamente el mismo
conjunto de programas que se usa en el aula de ordenadores, las préacticas se realizaran utilizando un disco
virtual que contiene el sistema operativo y todos los programas de calculo necesarios en la asignaturay
del que los alumnos dispondran de una copia.

Sesiones de fundamentacion: Consisten en 10 sesiones tedrico-practicas de 1 hora de duracion en las que
se expondran los conceptos fundamental es de la Quimica Computacional y su aplicacion alos métodos de
calculo. Corresponden alas unidades tematicas UT2 aUT11.

Seminarios. Consisten en 10 sesiones de 30 minutos, a continuacion de cada sesion de fundamentacion, en
las que los estudiantes, individualmente o por parejas, expondran aspectos complementarios del mismo
tema, tales como desarrollos de ecuaciones 0 evaluaciones criticas de la aplicacion de los métodos. La
asignacion de los temas a los estudiantes se hara en el primer dia de curso. Corresponden alas unidades
tematicasUT2 aUT11.

Trabajos practicos personalizados: En las dos ultimas sesiones practicas en aula de informatica, los
estudiantes tendran que desarrollar dos pequefios proyectos de célculo utilizando el conjunto de los
conceptos y métodos del curso. Esta previsto que el trabajo practico de cada sesion se tenga que
acabar de forma auténoma per parte del alumno utilizando alrededor de 14 horas, el resto de les 30 de
trabajo autébnomo. La conclusién de los proyectos consiste en acabar los célculos y en la redaccién de
un informe de los resultados que se tiene que entregar en el plazo maximo de una semana. La
dedicacion media por parte del alumno es de 7 horas de trabajo autbnomo, por sesion. Corresponden a
la unidad tematica UT17.

EVALUACION

Para la evaluacion de la asignatura Quimica computacional se valoraran:

* Prueba consistente en larealizacion de un trabajo préactico y su exposicién oral: 60%

* Evaluacién de la participacién en los seminarios, especialmente del material elaborado y de las
exposiciones orales: 10%

e Evauacién de informesy memorias correspondientes alas sesiones practicas. 20%
e Evaluacién continua de cada alumno, basada en la asistenciaregular alas clases y actividades
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presenciales, participacion y grado de implicacion en el proceso de ensefianza-aprendizaje: 10%

Siendo una asignatura eminentemente practica no existe evaluacion alternativa. El mismo sistema de
evaluacion se utilizara en todas las convocatorias. No hay nota minima en ninguno de los apartados.

REFERENCIAS

Basicas
- CRAMER, C. J. Essentials of Computational Chemistry. Theories and Models. 28 Ed. Chichester,
[etc.]: John Wiley & Sons, 2005. 596 p. ISBN 04-700-9181-9

- LEWARS, E. G. Computational Chemistry. Introduction to Theory and Applications of Molecular and
Quantum Mechanics. 22 Ed. Dordrecht, [etc.]: Springer, 2011. 664 p. e-ISBN 978-90-481-3862-3

- JENSEN, F. Introduction to Computational Chemistry. Chichester, [etc.]: Wiley & Sons, 1999. 429 p.
ISBN 04-719-8425-6

Complementarias

- BERTRAN RUSCA, J. et al. Quimica cuantica: fundamentos y aplicaciones computacionales. Madrid:
Sintesis, 2000. 287 p. ISBN 84-773-8742-7

- LEVINE, I. N. Quimica Cuantica. 5% Ed. Requena Rodriguez, A; Bastida Pascual, A y Zufiiga Roman,
J. (Trad.). Madrid, [etc.]: Prentice Hall, 2001. 714 p. ISBN 84-205-3096-4

- SZABO, A. y OSTLUND, N. S. Modern Quantum Chemistry: Introduction to Advanced Electronic
Structure Theory. London, [etc.]: McGraw-Hill, 1996. 466 p. ISBN 04-866-9186-1
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