
  

FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES 
U.B.A 

l.- DEPARTAMENTO DE QUIMICA ORGANICA 

2.- CARRERA DE: a) Licenciatura en Ciencias Químicas 
b) Doctorado y/o Postgrado 
Cc) Profesorado en ¿rdemacinaininsnntlimatdíco 
d) Cursos Técnicos en Metereología a 
c) Gursos de dio MAS -ooaiannnnconacicano 

3.- 1er. CUATRIM ESTRE Año 1997 

4.- No. DE CODIGO DE CARRERA : 01 

5.- MATERIA : MODELADO MOLECULAR No. DE CODIGO ¡Haes 

6.- PUNTAJE PROPUESTO : 3 PUNTOS PARA LA LICENCIATURA 

7.- PLAN DE ESTUDIO : AÑO 1987 

8.- CARACTER DE LA MATERIA : OPTATIVA 

9.- DURACION : BIMESTRAL 

L0.- JIORAS DE CLASE SEMANAL 
a) Teóricas : 4 ls. d) Seminarios Do b) Problemas Dolo e) Teórico-Problemas : c) Laboratorio de [) Teórico-Prácticas 2 computación —:  8hs. 

8) Horas Totales : 12 hs. 

11.- CARGA HORARIA TOTAL : 96 horas 

12.- ASIGNATURAS CORRELATIVAS : Análisis Instrumental y Trabajos : Prácticos de FisicoQuímica II 

13.- FORMA DE EVALUACION : | Parcial de Laboratorio y examen final 

14.- PROGRAMA ANALÍTICO : Se adjunta 

15.- BIBLIOGRAFIA : Se adjunta 
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MODELADO MOLECULAR 

! 
Carácter: Optativa Duración: 8 semanas 
Profesor responsable: Dr. Gerardo Burton 
Carga horaria semanal: 12 horas (Teóricas: 4 (is. Laboratorio de computación: 8 hs) 
Forma de evaluación: | parcial de laboratorio y exanca final, Puntaje propuesto: 3 puntos 
Correlatividades: Aválisis Instrumental y Trabajos Prácticos de FisicoQuímica UU 

linergía potencial y estructura molecular: Superficies de encrgla potencial. Métodos clásicos yo 
métodos cuánticos. La aproximación de Born-Oppenbcimer. Algoritmos de niuestreo de la superlicio 
de encrgla potencial: cálculos puntuales, optimización de geometría y dinámica molecular : 

Optimización de geometrías moleculares. Algoritmos de minimización de encrgla. Uso de 
etadientes áhalílicos, métodos de Polak-Ribicre y de Fletcher Reéves, método BEFGS. Uso de la 
matriz. Hessiana, métodos de Newton-Raphson y Newton-Raphson diagonalizado. Superficies de potencial con más de un mínimo. Búsqueda de estructuras de transición entre mínimos. 

Métodos de la mecánica elísica: Mecanica molecular. Funciones de energía potencial clásica. Campo de fuerzas: elementos básicos. Descripción de los campos de fuerza más utilizados: MM, MM3, CUARMM, OPLS, AMIMER. DREIDING y UFE. Uso y aplicaciones. | 

  

| Métodos de la mecánica cuántica Solución aproxiniada de la ecuación de Sehuódinger. Aproximación de electrones independientes, Otbitales moleculares y aproximación CLOA. Métodos de campo auloconsistente (SCI). Ecuaciones de lHartree-ock. Sistemas de capa cerrada (RI 11) y de capa abierta (UNI). Correcciones a la función de onda: interacción de configuraciones y métodos perturbativos (Moller-Plessel). Métodos ab initio y semiempíricos. 

Cálenlo de funciones de onda moleculares. Métodos ab initio.-Funciones base para otvbitales atómicos: Orbitales paussianos y exponenciales (tipo Slater). Juegos de fimciones base mínimos (STO-30). Bases de valencia dividida. Funciones de polarización. Elección del juego de fimeiones base. Métodos semniempíricos. Métodos ZO: CNDO, INDO, MINDO/Z3, ZINDO; métodos NDDO: MNDO, AMI, PM3, SAMI. Métodos para convergencia de campo autoconsistente. Determinación de propiedades moleculares. Predicción de espectros UV/visible e IR. Reactividad química. Aplicaciones. 

  

Simulación de sistemas moleculares. Dinámica Molecular. Trayectorias clásicas eh la superficie de energía potencial. Fases de una simulación de dinámica molecular. Dinámica de Langevin. Análisis de modos normales de oscilación, Simulaciones de Monte Carlo. Búsqueda foi al Ubicación del mínimo global. Congelamiento simulado. Aplicaciones a la búsqueda conformacional ya la simulación de biomoléculas. 

  

Estudio de reacciones químicas, Caracterización de caminos de reacción. Análisis de lrayectoria, 
A lo i . 0! Y EORCCÍÓ » " nó í pa ; 0 . 

Coordenada intrínseca de rencción y coordenada dinámica de teacción. Métodos de búsqueda de estados de transición. Aplicaciones,



Superlicios moleculares. Modelos clásicos, esltras rigidas y su vetlicies de Van der Wanls. 

á l 

Y 
Supetlicies de densidad electrónica. Potencial electrostático molceular, Orbitales moleculares, 

Superficies tecesibles por el solvente, Superficies de unión. Análisis de la forma de las superlicios 

moleculares, Aplicaciones. 

' Diseño Molecular asistido pore calculadas Por la química co Aplicaciones. 

omputadora. Estrategias de diseño. Propiedades moleculares 
MPutacional. Correlaciones estructuta-actividad cuantitativas (OSAR). 
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