‘ FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALLES
3 U.B.A

M

L-DEPARTAMENTO DI, QUIMICA ORGANICA
2.- CARRERA DE: 2a) Licenciatura en Ciencias Quimicas
y b) Doctorado y/o Postgrado-=--m-mea-mme_-
c) Profesorado en trdesccamcivae b
; d) Cursos Téenicos en Melereologia-------
. ¢) Gursos de 1diomas ———cc-eeemeee___
3. Ler. CUATRIMESTRE Afio 1997
4.- No. DE CODIGO DI CARRERA : 0]
S+ MATERIA : MODELADO MOLECULAR No. DE CODIGO : {ge
0.- PUNTAJE PROPUESTO : 3 PUNTOS PARA LA LICENCIATURA
7= PLAN DE ESTUDIO : ANO 1987
8.- CARAC'I‘ER DE LA MATERIA : OPTATIVA

9.~ DURACION : BIMESTRAL

[0.- ITORAS DE CLASI SEMANAL

@) Tedricas : 4 bs. - d) Seminarios N

b) Problemas P e e) Tedrico-Problemas :  —._

o ¢) Laboratorio de f) Tedrico-Practicas ...
k‘*;v.. computacion 8 |s.

g) Horas Totales : 12 hs.
[1.- CARGA HORARIA TOTAL : 96 horas

12.- ASIGNATURAS CORRELATIVAS : Anilisis Instrumental y Trabajos
: Pricticos de FisicoQuimica 11

13.- FORMA DE EVALUACION I Parcial de Laboratorio y examen [inal

[-PROGRAMA ANALITICO :Se adjunta

“

15.- BIBLIOGRAFIA : So adjunta
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MODELADO MOLECULAR

|
Cﬁrﬁclcr: Optativa Duracion: 8 semanas
Profesorv responsable: Dr. Gerardo Burton
Carpgn horavin semanal: 12 horas — (T'earicas: 4 hs. Laboratorio de computncion: 8 hs)
Formn de evaluncion: | paccinl de Inboratorio y examen finnl, Puntaje propucesto: 3 puntos
Correlatividades: Andlisis Instrumental y ‘T'rabajos Précticos de IisicoQuimica 11

Eucrgin polencinl y estructura molecular: Superficies de energla polencial. Mélodos clisicos ¥
métodos cudnticos. La aproximacion de Born-Oppenheimer. Algoritmols de niucslil'en de la superlicin
de energla potencial: cileulos puntuales, optimizacion de geomeltria y dindmica mnélu-.ulnr,

|
Optimizacion de geometrias moleculares. Algoritmos de minimizacion de cuel'g!n. Uso de
pradientes analiticos, métodos de Polak-Ribicre y de Fletcher Reeves, método BIEGS. Uso de la
matriz essiana, métodos de Newton-Raphson y Newton-Raphson diagonalizado. Superficies de
potencial con mds de un minimo. Basqueda de estructuras de ransicion entre minimos.

Mctodos de la meeinicn clisicn: Mecanica molecular, IFunciones de encrpla potencial clisicn,
Campo de fuerzas: clementos bisicos. Descripeion de los campos de fuerza mids utilizados: MM,

MM3, CHARNMM, OPLS, AMIBIIR, DREIDING y UKL, Uso y aplicaciones, i

Métodos de la meesinien cuintica: Solucion aproximada de la ecuacion de Sch tlinger,
Aproximacion de electrones independientes. Orbitales moleculares y aproximacion CLOA. M&lodos
de campo autoconsistente (SCF). Lcuaciones de IHartree-Fock. Sisteras de capa cerrada (R11F) y de
capa abierta (U, Correcciones a la funcion de onda: interaccion de conliguracianes y métodos
petturbativos (Moller-Plesset). Métodos ab initio y semiemplricos.

Ciilenlo de funciones de onda moleculares. Métodos ab initio.-Funciones bose para orbilales
atomicos: Orbitales paussinnos y exponenciales (tipo Slater). Juegos de fimciones base minimos
(STO-3G). Bases de valencia dividid, Funciones de polarizacion. Bleccion del juego de linciones
base. Mélodos semicmpiricos. Métodos ZDO: CNDO, INDO, MINDO/3, ZINDO; métodos NIDDO):
MNDO, AMI, IP'M3, SAMI. Métodos para convergencia de campo autoconsistente. Determinacion
de propicdades moleculares. Preciceion de espeetros UV/visible e IR. Reactividad quimica,
Aplicaciones.

Simulacion de sistemas moleculares. Dindmica Molecular, ‘Trayectoring clisicas efy ln superficic de
enerpln polencial, Fases de una situlacion de dingimien molccular, Dindmica de Langevin, Andglisjs
modos normales de oscilacion, Simulaciones de Monte Carlo. DBisqueda (‘Ullﬁll'lH«'K‘.{UIIEII. Ubic

del minimo global, Congelamicnto simulado, Aplicaciones a la busqueda conformacional yala
simulacion de biomoléculas,

e
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Estudio de reacciones quimicas. Caraclerizacion de caminos de reaccion. Andlisis de trayectonia,
! ey h . e SR TRRITE . - Y | 1Y 5 1 .
Coordemda intrinseea de reaceion y coordenada dindmica de reaceion, Mctodos de busqued:

e
cstados de (ransicion, Aplicaciones.
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CSuperlicies fecesibles por of «

Superlicies moleculnpes. Modelos clisicos, eslirng rgidas y supetlicies de Vg der Wanlsg,
Supetficies de densidad cleetranicq. Potencial clectrostitico molceular. Orbigales Moleculares,

solvente, Superlicies (e unidn. Anglisis de In forma de Jng superlicies

moleculares, Aplicaciones.
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