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MODELADO MOLECULAR
PROGRAMA ANALITICO

Energia potencial y estructura molecular: Superficies de energia potencial. Métodos clasicos y
métodos cudnticos. La aproximacion de Born-Oppenheimer. Algoritmos de muestreo de la
superficie de energia potencial: calculos puntuales, optimizacion de geometria y dindmica
molecular. Sistemas con limites periédicos.

Optimizacién de geometrias moleculares. Algoritmos de minimizacion de energia, uso de
gradientes analiticos. Métodos de minimizacion de primer orden: descenso por pendiente mas
pronunciada, métodos de Polak-Ribiere y de Fletcher-Reeves (gradiente conjugado). Métodos de
minimizacion de segundo orden: la matriz Hessiana, métodos de Newton-Raphson y Newton-
Raphson diagonalizado. Métodos Quasi-Newton: métodos de Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shano
(BFGS) y de Davidon-Fletcher-Powell (DFP). Eleccién del método. Aplicaciones.

Métodos de la mecanica cldsica: Mecanica molecular. Funciones de energia potencial clasica.
Campo de fuerzas: elementos basicos. Campos de atomos unificados. Descripcion de los campos
de fuerza mas utilizados: MM2, MM3, CHARMM, AMBER, DREIDING y UFF. Uso y

aplicaciones.

Métodos de la mecanica cudntica: Solucion aproximada de la ecuacion de Schrodinger.
Aproximacion de electrones independientes. Orbitales moleculares y aproximacion CLOA.
Métodos de campo autoconsistente (SCF). Métodos para convergencia de campo autoconsistente.
Ecuaciones de Hartree-Fock. Sistemas de capa cerrada (RHF) y de capa abierta (ROHF y UHF).
Correcciones a la funcion de onda: interaccion de configuraciones y métodos perturbativos
(Moller-Plesset). Métodos ab initio'y semiempiricos. Aproximacion de enlace-valencia. Teoria
del funcional de la densidad.

Cilculo de funciones de onda moleculares. Métodos ab initio. Funciones base para orbitales
atomicos: Orbitales gaussianos y exponenciales (tipo Slater). Juegos de funciones base. Bases de
valencia dividida. Funciones de polarizacion y difusas. Eleccion del juego de funciones base.
Métodos semiempiricos. Métodos ZDO: CNDO, INDO, MINDO/3, ZINDO,; métodos NDDO:
MNDO, AM1, PM3, SAM1. Determinacion de propiedades moleculares. Analisis poblacional.
Prediccion de espectros UV/visible e IR. Reactividad quimica. Célculo de propiedades
termodinamicas. Aplicaciones.

Modelos de solvente. Representaciones continuas del solvente, modelos de Born y Onsager.
Campo de reaccion, calculos SCRF. Modelos de Tomasi del continuo polarizado (PCM).
Modelos IPCM e SCI-PCM. Contribuciones no electrostaticas. Método de apantallamiento
conductor (COSMO). Implementacion en los programas de calculo (Gaussian, MOPAC).
Aplicaciones.

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. Interseccion de superficies. Representacion y analisis de
superficies moleculares. Aplicaciones.

Simulacién de sistemas moleculares. Dinamica Molecular. Trayectorias clasicas en la
superficie de energia potencial. Fases de una simulacion de dinamica molecular. Dinamica de



+

Langevin. Analisis de modos normales de oscilaciéon. Método de Metropolis Monte Carlo.
Simulacion de Monte Carlo de moléculas. Aplicaciones.

Analisis conformacional. Exploracion sistematica del espacio conformacional. Métodos de
busqueda aleatoria. Exploracion del espacio conformacional con métodos de simulacion.
Ubicacién del minimo global. Congelamiento simulado. Aplicaciones.

Estudio de caminos de reaccion. Estructura de transicion y estado de transicion. Algoritmos de
busqueda de estructuras de transicion. Optimizacion de estructuras de transicion, metodo de
transito sincronico y de seguimiento de autovectores. Andlisis de trayectoria. Coordenada
intrinseca de reaccién y coordenada dindmica de reaccion. Aplicaciones.

Bibliografia

Molecular Modelling. Principles and Applicatinns. A. R. Leach, Longman 1996

Modern Quantum Chemistry. Introduction to advanced electronic structure theory. A. Szabo y N.
S. Ostlund. Dover Publications 1996.

A Computational Approach to Chemistry. D. M. Hirst. Blackwell Scientific Publications 1990.

Exploring Chemistry with Electronic Structure Methods. J. B. Foresman y A. Frisch. 2nd Ed.
Gaussian Inc. 1996.

The Art of Molecular Dynamics Simulation. D. C. Rapaport. Cambridge University Press 1995

Density Functional Theory of Atoms and Molecules. R. G. Parr y W. Yang. Oxford Science
Publications. 1989.

Articulos de revision y manuales de los programas de calculo (Gaussian 98, Chem 3D, Fujitsu
MOPAC 97 e Hyperchem 7.0)
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