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RESUMEN

DESCRIPTORES: Modelos tedricos y simulacion computacional. Mecanica molecular. Dindmica
molecular. Quimica cuéntica. Célculo de propiedades. Aplicaciones.

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

La Quimica Computacional es un areadel conocimiento multidisciplinar. En ella convergen informéticay
documentacion, la matemética (optimizacion, algebra de operadores, céalculo, ecuaciones diferenciales,
etc.) lafisicay quimica-fisica, la quimica cuéntica, 1a bioquimica, las quimicas organica, inorganicay
analiticaeincluso laingenieria. Se pretende, pues, dar unavision global de la Quimica desde la
perspectiva de la modelizacion como gje vertebrador de todos |os conocimientos adquiridos durante los
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

Quimica General | y Il, Matematicas | y Il, Aplicaciones Informéticas en Quimica, Quimica Fisica Il y Ill,
Quimica Inorgénica lll, Bioquimica, Quimica Organica lll.

Los impartidos en las asignhaturas prerrequisito, especialmente los adquiridos como fundamentos de
matematicas, estadistica, optimizacién, mecanica cuantica y espectroscopia.

COMPETENCIAS

1110 - Grado de Quimica V2-2018

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

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

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

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

- Demostrar que conoce los principios de la Mecanica Cudntica y su aplicacién a la descripcién de la
estructura y propiedades de atomos y moléculas.

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

- Resolver problemas cualitativos y cuantitativos segiin modelos previamente desarrollados.

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

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

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

- Expresarse correctamente, tanto en forma oral como escrita, en cualquiera de las lenguas oficiales
de la Comunidad Valenciana.

- Poseer habilidades béasicas en tecnologias de la informacién y comunicaciéon y gestionar
adecuadamente la informacién obtenida.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

El apartado anterior recoge las competencias contenidas en el documento VERIFICA. En esta asignatura
se abordan parte de los resultados de aprendizaje de la materia Quimica Computacional que permiten
adquirir, tanto conocimientos especificos de Quimica, como habilidades y competencias cognitivasy
competencias generales recomendadas por laEUROPEAN CHEMISTRY THEMATIC NETWORK
(ECTN) for the Chemistry Eurobachelor® Label. En la siguiente tabla se relacionan | os resultados de
aprendizaje adquiridos en la asignatura de Quimica Computacional relacionados con las competencias del
grado en Quimica.

CONOCIMIENTOSESPECIFICOSDE QUIMICA

[El proceso de aprendizaj e debe per mitir alostitulados de grado demostrar:

Competencias de la asignatura Quimica
Computacional que contemplan losresultados de
aprendizaje EUROBACHEL OR®

|Las caracteristicas de los diferentes estados | Demostrar que conoce las caracteristicasy
de lamateriay lasteorias utilizadas para comportamiento de los diferentes estados de la materiay
describirlos. las teorias empleadas para describirlos (CE3).

[Los principios de lamecanica cuanticay su | Demostrar que conoce los principios de la Mecanica
aplicacion aladescripcion de laestructuray  |Cuanticay su aplicacion aladescripcion de la estructuray
propiedades de los &omos y moléculas. propiedades de atomos y moléculas (CE5).
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COMPETENCIASY HABILIDADES COGNITIVAS

|[El proceso de aprendizaje debe per mitir alostitulados de grado demostrar :

Competencias de la asignatura Quimica
Computacional que contemplan losresultados de
aprendizaje EUROBACHEL OR®

Capacidad para demostrar conocimiento y
comprension de los hechos, conceptos,
principiosy teorias fundamentales
relacionadas con |os temas mencionados
anteriormente.

Demostrar el conocimiento y comprension de los hechos
esenciales, conceptos, principiosy teorias relacionadas con
las areas de la Quimica (CE13).

Capacidad para aplicar dicho conocimiento y
comprension ala solucién de problemas
comunes cualitativos y cuantitativos.

Resolver problemas cualitativos y cuantitativos segun
model os previamente desarrollados (CE14).

Reconocer y analizar nuevos problemas y planear
estrategias para solucionarlos (CEL5).

Comprender |os aspectos cualitativos y cuantitativos de
los problemas quimicos (CE24).

Competencias para presentar y argumentar

audiencia especializada.

Relacionar la Quimica con otras disciplinas (CE26).

Elaborar informes, peritacionesy proyectos industrialesy
ambientales en el &mbito quimico (CE27).

temas cientificos de formaoral y escritaa una

Demostrar habilidad para transmitir informacion, idesas,
problemas y soluciones tanto a un publico especializado
como no especializado y utilizando si procede las
tecnologias de lainformacion (CG6).

Que los estudiantes puedan transmitir informacién, ideas,
problemas y soluciones a un publico tanto especializado
como no especializado (CB4).
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Capacidad para€l célculoy € procesamiento | Resolver problemas cualitativosy cuantitativos segun
de datos, relacionados con informacion y model os previamente desarrollados (CE14).
datos de quimica.

Reconocer y analizar nuevos problemasy planear
estrategias para solucionarlos (CEL5).

COMPETENCIASY HABILIDADESRELACIONADASCON LA PRACTICA DE LA
QUIMICA

[El proceso de aprendizaje debe permitir alos titulados de grado demostrar:

Competencias de la asignatura Quimica
Computacional que contemplan losresultados de
aprendizaje EUROBACHEL OR®

Interpretar 1os datos procedentes de observacionesy
medidas en el laboratorio en términos de su significaciony
de las teorias que la sustentan (CE20).

CapaCI dad parainterpretar datos derivados de Relacionar teoriay eXperlmentaCI on (CE22)

las observaciones y medidas de laboratorio en
términos de su relevancia, y relacionarlos con
lateoria adecuada.

Reconocer y valorar |os procesos quimicos en lavida
diaria (CE23).

Comprender |os aspectos cualitativos y cuantitativos de
los problemas quimicos (CE24).

Relacionar la Quimica con otras disciplinas (CE26).

COMPETENCIAS GENERALES

[El proceso de aprendizaje debe permitir alos titulados de grado demostrar:

Competencias de la asignatura Quimica
Computacional que contemplan losresultados de
aprendizaje EUROBACHEL OR®

Capacidad para aplicar conocimiento préactico | Resolver problemas de forma efectiva (CG4).

36463 Quimica Computacional 5



=5

s

VNIVERSITAT G D VALENCIA

_ Guia Docente
36463 Quimica Computacional

parala resolucién de problemas rel acionados
con informacion cualitativay cuantitativa.

Resolver problemas cualitativos y cuantitativos segun
model os previamente desarrollados (CE14).

Relacionar teoriay experimentacion (CE22).

Reconocer y valorar |os procesos quimicos en lavida
diaria (CE23).

Comprender los aspectos cualitativosy cuantitativos de
los problemas quimicos (CE24).

Capacidades de cllculo y aritméticas,
incluyendo aspectos tales como error de
analisis, estimaciones de ordenes de
magnitud, y uso correcto de |as unidades.

Desarrollar capacidad de andlisis, sintesisy razonamiento
critico (CGL).

Demostrar capacidad inductivay deductiva (CG2).

Resolver problemas de forma efectiva CG4).

Competencias de gestion de lainformacién,
en relacion afuentes primarias y secundarias,
incluyendo recuperacion de informacion a
través de busguedas on-line.

Demostrar habilidad para transmitir informacion, ideas,
problemas y soluciones tanto a un publico especializado
como no especializado y utilizando si procede las
ftecnologias de lainformacion (CG6).

Poseer habilidades basicas en tecnologias de la
informacién y comunicacion y gestionar adecuadamente |al
informacion obtenida (CT2).

Capacidad de analizar materialesy sintetizar
conceptos.

Desarrollar capacidad de andlisis, sintesis y razonamiento
critico (CGl).

Demostrar capacidad inductivay deductiva (CG2).

Que los estudiantes tengan la capacidad de reunir e
interpretar datos relevantes (normal mente dentro de su
area de estudio) para emitir juicios que incluyan una
reflexion sobre temas relevantes de indole social,
cientifica o ética (CB3).

Capacidad de adaptarse a nuevas situaciones
y tomar decisiones.

Demostrar capacidad para adaptarse a nuevas situaciones
(CGQ9).

Reconocer y analizar nuevos problemasy planear
estrategias para solucionarlos (CE15).

Que los estudiantes tengan la capacidad de reunir e
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interpretar datos relevantes (normalmente dentro de su
area de estudio) para emitir juicios que incluyan una
reflexion sobre temas relevantes de indole socid,
cientifica o ética (CB3).

[Habilidades relacionadas con la tecnologia de
lainformacién tales como procesador de
textos, hojade calculo, registroy
almacenamiento de datos, uso de internet
relacionado con las asignaturas.

Demostrar habilidad para transmitir informacion, idess,
problemas y soluciones tanto a un publico especializado
como no especializado y utilizando si procede las
ftecnol ogias de lainformacion (CG6).

Poseer habilidades bésicas en tecnologias de la
informacion y comunicacion y gestionar adecuadamente | a|
informacién obtenida (CT2).

Competencias de comunicacion oral y escrita,
en uno de los principal es idiomas europeos,
ademés del idioma del pais de origen.

Demostrar capacidad de trabajo en equipo incluyendo
equipos de caracter interdisciplinar y en un contexto
internacional (CG5).

Comprometerse con la ética, losvalores deigualdad y la
responsabilidad social como ciudadano y como
profesional (CG7).

Expresarse correctamente, tanto en forma oral como
escrita, en cualquierade las lenguas oficiales de la
Comunidad Valenciana (CT1).

Que los estudiantes puedan transmitir informacion, ideas,
problemas y soluciones a un publico tanto especializado
como no especializado (CB4).

Poseer habilidades bésicas en tecnologias de la
informacion y comunicacion y gestionar adecuadamente
lainformacion obtenida ( CT2).

Competencias de estudio necesarias para el
desarrollo profesional. Estasincluirén la
habilidad de trabajar de forma auténoma.

Demostrar capacidad de gestion y direccién, espiritu
emprendedor, iniciativa, creatividad, organizacion,
planificacion, liderazgo, toma decisiones y negociacion
(CG3).

Demostrar capacidad de trabajo en equipo incluyendo
equipos de caracter interdisciplinar y en un contexto
internacional (CGb5).

Aprender de forma auténoma (CG8).
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Demostrar capacidad para adaptarse a nuevas situaciones
(CG9).

Que los estudiantes hayan desarrollado aguellas
habilidades de aprendizaje necesarias para emprender
estudios posteriores con un alto grado de autonomia
(CB5).

Estos resultados han de permitir que el alumno, a acabar la asignatura Quimica Computacional, sea
capaz de:

1.- Demostrar capacidad para distinguir los dominios de aplicacion de las diferentes teorias, métodos y
model os de la Quimica Computacional.

2.- Demostrar capacidad para seleccionar e método adecuado al tipo de problema quimico y conocer los
errores esperables.

3.- Demostrar capacidad para reconocer |os efectos quimico-fisicos que son tenidos en cuentay son
necesarios en los calculos y simulaciones de compuestos y reacciones quimicas.

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”).

5.- Demostrar capacidad de generar informacion computacional (datos de entrada (“input”), formatos
usuales en las aplicaciones de Quimica Computacional ...) apartir de datos quimicos (formulas empiricas,
moleculares o estructurales, simetriamolecular...).

6.- Demostrar capacidad de realizar de simulaciones computacional es basicas de estructuras molecul ares,
propiedades moleculares y reacciones quimicas en fase gas.

7.- Demostrar capacidad de realizar simulaciones computacional es bésicas en sistemas infinitos, medios
condensados o0 entornos biol dgicos.

8.- Demostrar capacidad de analizar y valorar |os resultados de las simulaciones computacionales.

DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Familiarizacién con el entorno de calculo

4.5 horas de explicacion y trabajo practico

Quimica Computacional
El entorno de trabajo: Linux
Energia potencial molecular
Especificacidbn geometria molecular: matriz-Z
El input de Gaussian
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Gaussview & ChemOffice

2. Seminario sobre Hartree-Fock (I)

1 Sesion 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
Obtencidn de los spin-orbitales 6ptimos: Teorema de Brillouin
Operador de Fock: Ecuaciones de HF
Ecuaciones candnicas de HF

3. Seminario sobre 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. Seminario sobre Hartree-Fock (III)

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 andlisis de poblacion
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5. Seminario sobre Hartree-Fock (IV)

1 Sesioén 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. Seminario sobre optimizacion de geometrias moleculares

1 Sesioén de seminario de 1,5 horas

Optimizacién Molecular
Estructuras de minima energia
Optimizando una funcién: métodos
Estructuras estacionarias

7. Seminario sobre la teoria del funcional de la densidad

1 Sesion 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

8. Fundamentos de Reactividad

1 Sesion de seminario de 1,5 horas

Reactividad quimica
Superficie de Energia Potencia
Estructuras estacionarias
Camino de minima energia
Teoria del estado de Transicion
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9. Métodos semiempiricos

1 Sesién de seminario de 1 hora

Métodos semiempiricos de la teoria de orbitales moleculares

Aproximacion de las integrales Hartree-Fock

Clasificacion Hiickel Extendido, Solapamiento Diferencial Nulo (ZDO) y Omision del Solapamiento
Diferencial Diatdmico (NDDO)

Teoria y uso de las parametrizaciones Modelo Austin (AM1) y Modelos Paramétricos niimero 3 (PM3)
y nimero 6 (PM6)

10. Métodos post HF (1)

1 Sesion de seminario de 1,5 horas

La correlacion electronica
Correlacion electrénica
Propiedades formales de los métodos:
o0 Extensividad
o Consistencia con el tamafio
0 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)

11. Métodos post HF (II)

1 Sesion de seminario de 1,5 horas

Métodos de calculo de la correlacion electronica
Métodos Moller-Plesset MP2 y MP4
Grado de excitacion y orden de perturbacion
Interaccion de configuraciones. El problema de la falta de consistencia con el tamafio
Teoria de Coupled Cluster

12. Mecanica Molecular y modelos de continuo

1 Sesion de seminario de 1,5 horas

Mecénica Molecular
Justificacion de la mecénica molecular (MM)
Términos energéticos
Parametrizacion de un campo de fuerza y ejemplos
Modelos de continuo: términos energéticos y calculo
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13. Dinamica Molecular

1 Sesioén de seminario de 1,5 horas

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

14. Energia y estructura electronica

Trabajo préactico de aula de informatica de 4,5 horas

Energias de ionizacion y afinidades electrénicas de atomos

Curvas de disociacion: HCly HH

Visualizacién de la densidad electronica y orbitales moleculares
Conceptos: célculo HF y funciones de base

15. Optimizacién de estructuras moleculares

Trabajo préactico de aula de informéatica de 6 horas

Optimizacién de una funcion: 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

16. Reactividad quimica

Trabajo préactico de aula de informética 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

Localizacion directa de estados de transicion

36463 Quimica Computacional
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17. Calculos semiempiricos

Trabajo préactico de aula de informatica de 2 horas

Métodos emiempiricos vs Hartree-Fock/post-Hartree-Fock
Comparacion de geometrias y estabilidat de molécules de tamafio creciente
Conceptos: criterios de precision de métodes de quimica cuantica

18. Calculos espectroscopicos

Trabajo préactico de aula de informéatica de 3 horas

Espectroscopia rotacional, vibracional y electronica.
Modos normales.
Termoquimica
Conceptos: transiciones entre niveles energéticos. Funciones de particion, propiedades termodinamicas

19. Efectos del disolvente sobre procesos quimicos

Trabajo préactico de aula de informatica de 4,5 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

20. Calculos de Dindmica Molecular

Trabajo préactico de aula de informatica de 4,5 horas

Introduccion a la descripcion de grandes sistemas
Campos de fuerza. El caso del agua
Dindmica Molecular del agua liquida. Funcion de distribucién radial y numero de coordinacion
DM de disoluciones acuosas. Coeficiente de difusion
DM de biomoléculas. Plegamiento de proteinas
Conceptos: espacio configuracional

21. Aplicaciones
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2 sesiones de aula de informatica de 2 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
Préacticas en aula informéatica 48,00 100
Tutorias regladas 12,00 100
Elaboracién de trabajos individuales 20,00 0
Estudio y trabajo autbnomo 35,00 0
Preparacion de actividades de evaluaciéon 10,00 0
Preparacion de clases de teoria 15,00 0
Preparacion de clases practicas y de problemas 10,00 0
TOTAL 150,00

METODOLOGIA DOCENTE

Sesiones practicas en aula de informéatica: Comprenden 7 sesiones practicas de entre 3 y 6 horas.
Consisten en una primera parte en laque el profesor explica de formaresumidalos fundamentosy las
técnicas necesarias parala g ecucion de la practica. En una segunda parte se lleva atérmino el desarrollo
de la practica usando los paguetes informati cos adecuados. Corresponden a las unidades teméticas desde
laUT14 alaUT20.

Esté previsto que €l trabajo practico de cada sesion se tenga que finalizar de forma auténoma por parte del
alumno. La conclusion de la préctica consiste en acabar los calculosy en laredaccion de un breve
informe de los resultados que se tiene que entregar en € plazo maximo de una semana. La dedicacion
media por parte del alumno es de aproximadamente 2 horas de trabajo auténomo, por sesion.

Con €l objetivo de que el alumno pueda disponer, para su trabajo autébnomo, de exactamente el mismo
conjunto de programas que se usa en el aula de ordenadores, las précticas se realizaran utilizando un disco
virtual que contiene el sistema operativo y todos |os programas de cél culo necesarios en la asignaturay
del gue los alumnos dispondran de una copia.

Seminarios: Consisten en 13 sesionesde 1 6 1,5 horas, en forma de seminario, donde se expondrén los
conceptos fundamental es de la Quimica Computacional, haciendo hincapié en |os aspectos mas
importantes para la aplicacion de los métodos de célculo. Corresponden alas unidades tematicas UT1 a
UT13.

Trabajos practicos per sonalizados. En las dos Ultimas sesiones précticas en aula de informética, los
estudiantes tendran que desarrollar un peguefio proyecto de calculo 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 por parte del alumno utilizando arededor de 4 horas, € resto de trabajo auténomo. La
conclusién de los proyectos consiste en acabar |os calculosy en laredaccion de un informe que se
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defendera oralmente. Corresponden ala unidad temética UT21.

EVALUACION

Parala evaluacion de la asignatura Quimica computacional se valoraran:

» Examen final: prueba consistente en larealizacién de un proyecto: Se presentara un informe escrito
y se defenderd oralmente (60%)

» Evaluacion de la participacion en las exposiciones orales (10%)

» Evauacion deinformesy memorias correspondientes a las sesiones précticas (20%)

Evaluacion continua de cada alumno, basada en la asistenciaregular alas clasesy actividades
presenciales, participacion y grado de implicacion en €l proceso de ensefianza-aprendizaje (10%).

Advertenciafinal

Lacopia o plagio manifiesto de cualquier tarea que forma parte de la evaluacion supondrala
imposibilidad de superar la asignatura, sometiéndose seguidamente a los procedimientos disciplinarios
oportunos.

Téngase en cuenta que, de acuerdo con €l articulo 13 d) del Estatuto del Estudiante Universitario (RD
1791/2010, de 30 de diciembre), “es deber de un estudiante abstenerse en la utilizacién o cooperacion en
procedi mientos fraudulentos en las pruebas de evaluacion, en los trabajos que se realicen o en
documentos oficiales de la Universidad”.
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