Curso: Quimica Computacional

Dirigida a: Quimicos en general que pretendan conocer las posibilidades de los métodos
de la Quimica Computacional como herramienta para resolver problemas de interés
quimico. Mediante ejemplos concretos que se debe hacer y que no se debe hacer.

Temas a tratar

e Introduccién a los métodos de la Quimica Computacional. Métodos de Mecanica
Molecular, Semiempiricos, Ab-initio y DFT, importancia de la correlacion
electronica. Importancia de la eleccion de la base de orbitales atomicos en
célculos de OM.

e Relacion costo exactitud en la eleccion del método de calculo. Tamafio del
modelo y costo-exactitud-capacidad de prediccion.

e Meétodos Hibridos, QM-MM y ONIOM.

e Informacion requerida para la modelacién, ficheros de entrada. Programas de
interfase grafica.

e Optimizacion de Geometrias, fundamentos y métodos mas usados.

e Importancia de las correcciones termodinamicas, limitaciones debidas a que se
asume el comportamiento del gas ideal.

e Importancia de la inclusion del efecto del solvente, modelos discretos y continuos.

e Importancia del equilibrio acido-base en la reactividad quimica, efecto del
solvente en el mismo

e Interpretacion de los resultados en un fichero de salida tipico de célculos
moleculares.

e Anélisis Conformacional. Célculos demostrativos.

e Energia de asociaciones intermoleculares. Error de superposicion de base.
Célculos demostrativos.

e Estudio de perfiles de reaccion, importancia de la estabilizacion colisional.
Célculos demostrativos.

e Cinética Teorica, calculo de constantes de velocidad a partir de resultados
mecéanico cuanticos, Teorias Convencional y Variacional del Estado de
Transicion. Ejemplos.

e Importancia del control por difusion en reacciones muy rapidas.



