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FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
DEPARTAMENTO: QUIMICA INORGANICA, ANALITICA Y QUIMICA FISICA
CARRERA: Doctorado en Ciencias Quimicas ORIENTACION: -
1er. CUATRIMESTRE: ANO 1995
CODIGO DE bARR‘ERA: 51
MATERIA: Métodos de Simulacién Computacional en Quimica CODIGO: matesiz nuev2
PUNTAJE: s5¢ propone 5 puntos.
PLAN DE ESTUDIO: -
CARACTER DE LA MATERTA: ———-
DURACION: cuatrimestral

HORAS DE CLASE SEMANAL:
* Tedrico-Practico: 6 hs

TOTAL: 6&hs.
CARGA HORARIA TOTAL: 56
ASTONATURAS CORRELATIVAS: Minimo conocimiento de programacidn,

FORMA DE EVALUACION: Presentacién de trabajos practicos de confeccion de programas tipe,
Promoeién por examen final. Bin parciales.

PROGRAMA ANALITICO:

1) Disefio de potenciales. Concepto de potencial intra ¢ intermolecular. Parametrizaciones analiticas.
Potenciales efectivos. Interacciones de tipo electrostitico. Caleulo de carpas parciales. Expansiones en
multipolos. Influencias de las fluctuaciones en la densidad electrénica molecular: efecto de la
polarizacion.

2) Utilizacién de méiodos ab-initio para la optimizacion de potenciales. Disefio de potenciales para
sistemas inorganicos. Mecinica molecular: diferentes parametrizaciones. Céleulo de geometrias y modos
normales usando campos de fuerzas clasicos. Comparacién con resuitados obtenidos mediante métodos
cudnticos. Estudio de sistemas tipicos: agua (sélidos, liquido y vapor), macromoléculas (DNA y
proteinas).

3) Téenicas de dindmica molecular. Algoritmos de integracidn. Algoritmo de Verlet en posiciones y
velocidades. Algoritmo "leap frog”. Simulacién de distintos ensambles termodinamicos: microcandnico.
canénico, presién constante. Simulacién en sistemas confinados ("chusters”). Simulacién en fases
condensadas. Tmplementacién de condiciones periddicas de contorno. Tratamiento de fuerzas de largo
alcance: sumas de Ewald v campo reactivo.
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4y Aplicaciones de Dindmica Molecular cn sistemas poliatémicos. Moléculas flexibles. Tratamniento de
procesos con escalas de tiempo dispares. Dinamica de moléeulas rigidas: vinculos. Dindmica vinculada.
Aplicaciones a procesos activados en solucién, reacciones quimicas, simulacién de reacciones rédox.
Simulacién de propiedades de transporte: viscosidad, conductividades eléctrica y térmica.

5) Técnicas de Monte Carlo. Proceso de Makov. Algoritmo de Metropolis. Aplicaciones a modelos
simples: el modelo de Ising. Transiciones de fase. Distribuciones ne Beltzmanianas. Cdleulo de energias
fibres. Método de Widom. Ensamble de Gibbs. Aplicaciones a edleulo de equilibrios de fases en solucion.

6) Simulacién de procesos dependientes del tiempo. Funciones de correlacién temporal. Teoria de la
respuesta lineal. Relajacion dieléctrica. Propiedades espectroscopicas de sondas moleenlares en solucion.

BIBLIOGRAFTA:

- Computer Simulations of Liquids, M.P.Allen y D.J. Tildesley; Clarendon Press, Oxford 1936.
_ Introduction to Modern Statistical Mechanics; D.Chandler; North Holland 1987

. Computer Simulations of Statistical Mechanics Systems: G.Ciccotti y W.G.Hoover (Editores):
Proceedings of an Enrico Fermi Summer School, Varenna 1987.

- Simulations of Liguids and Solids; G.Ciccotti, D.Frenkel y LR McDonald: North Holland 1990,
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