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FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES

U.B.A.

1.- DEPARTAMENTO/INSTITUTO: QUIMICA ORGANICA

Z2.— CARRERA DE:a) Licenciatura en:—--—- ORIENTACION:~—-
b) Doctorado y/o Postgrado en:QUIMICA

Profescrado en:---

Cursos Técnicos en Metereologia:---

) Cursos de Idiomas:——-
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3.- ler.CUATRIMESTRE Afio: 1994

4.- N° DE CODIGO DE CARRERA: 51

5.- MATERIA: MODELADO MOLECULAR N° DE CODIGO: EN TRAMITE
6.- PUNTAJE PROPUESTO: 3 PUNTOS

7.~ PLAN DE ESTUDIO Afio: 1987

'8.— CARACTER DE LA MATERIA :OPTATIVA

9.- DURACION : TRES SEMANAS

10.-HORAS DE CLASE SEMANAL:

a; Teodricas:

d)
b) Problemas: 12 Hs. 2) Tedrico-provlemas
c) Laboratorio: ) Tedricc-practicas: 30 Hs
g) Totales Horas: 7Z Hs

11.-CARGA HORARIA TOTAL: 72 H3I.
12. -ASIGNATURAS CORRELATIVAS: ———
13.-FORMA DE EVALUACION: EXAMEN FINAL
14.-PROGRAMA ANALITICO: SE ADJUNTA
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G NOMINACION DEL CURSO: MODELADO MOLECULAR
IRA: Doctorado en Quimica
SPONSABLE: Dr. Gerardo Burton
FORMA DE EVALUACION: Examen Final

PROGRAMA

Superficies de energia potencial. Energia potencial y estructura molecular. Métodos clasicos y
metodos cuanticos. La aproximacion de Born-Oppenheimer. Algoritmos de calculo: calculos
puntuales, optimizacion de geometria v dinamica molecular.

Mecanica molecular. Funciones de energia potencial. Campos de fuerza MM2, MM3, CHARMM,
OPLS y AMBER.

Métodos ab initio para el calculo de funciones de onda moleculares. Método de campo
autoconsistente (SCF). Funciones base. Funciones gaussianas y exponenciales. Funciones de
polarizacion. Eleccion del juego de funciones base.

Métodos semiempiricos de orbitales moleculares. CNDO, INDO, NDDO, MNDO, AMI, PM3.
Meétodos para converegencia de campo autoconsistente. Determinacion de propiedades moleculares.
Estudio de reacciones quimicas.

Optimizacion de geometrias moleculares. Algoritmos de minimizacién de energia. Uso de gradientes
analiticos, métodos de Polak-Ribiere y de Fletcher Reeves. Uso de la matriz Hessiana, métodos de
Newton-Raphson y Newton-Raphson diagonalizado. Superficies de potencial con mas de un minimo.
Busqueda de estructuras de transicion entre minimos. Bisqueda conformacional. Ubicacién del

minimo global.

Dinamica Molecular. Trayectorias clasicas en la superficie de energia potencial. Fases de una
simulacion de dinamica molecular. Analisis de modos normales de oscilacion. Método de Monte
Carlo. Aplicaciones a la bisqueda conformacional y a la simulacion de biomoléculas.

Superficies moleculares. Modelos clasicos, esferas rigidas y superficies de Van der Waals.
Superficies de densidad electronica. Potencial electrostatico molecular. Orbitales moleculares.
Superficies accesibles por el solvente. Superficies de union. Analisis de la forma de las superficies

moleculares.

Disefio molecular asistido por computadora. Estrategias de disefio. Propiedades moleculares
calculadas por la quimica computacional. Correlaciones estructura-actividad cuantitativas (QSAR).

Aplicaciones.
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