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MODELADO MOLECULAR
PROGRAMA ANALITICO

Energia potencial y estructura molecular: Superficies de energia potencial.
Meétodos 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,

Optimizacion de geometrias moleculares. Algoritmos de minimizacion de
energia. Uso de gradientes analiticos, métodos de Polak-Ribiere y de Fletcher
Reeves, método BFGS. 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 transicidén entre minimos.

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

Métodos de Ia mecanica cuantica: Solucidn aproximada de la ecuacion de
Schrédinger. Aproximacion de electrones independientes. Orbitales
moleculares y aproximacion CLOA. Métodos de campo autoconsistente (SCF).
Ecuaciones de Hartree-Fock. Sistemas de capa cerrada (RHF) y de capa abierta
(UHF). Correcciones a la funcion de onda: interaccion de configuraciones y
metodos perturbativos (Moller-Plesset). Métodos ab initio y semiempiricos.

Calculo de funciones de onda moleculares. Métodos ab initio. Funciones
base para orbitales atomicos: Orbitales gaussianos y exponenciales (tipo
Slater). Juegos de funciones base minimos (STO-3G). Bases de valencia
dividida. Funciones de polarizacién, Eleccidn del juego de funciones base.
Meétodos semiempiricos. Métodos ZDO: CNDO, INDO, MINDOQ/3, ZINDO;
métodos NDDO: MNDO, AM1, PM3, SAM1. Métodos para convergencia de
campo autoconsistente. Determinacion de propiedades moleculares. Prediccion
de espectros UV/visible e IR. Reactividad quimica. Aplicaciones.

Simulacion de sistemas moleculares. Dinamica Molecular. Trag/ectorias
clasicas en la superficie de energia potencial. Fases de una simulacion de
dindmica molecular. Dinamica de Langevin. Anéalisis de modos normales dc
oscilacion. Simulaciones de Monte Carlo. Busqueda conformacional.
Ubicacion del minimo global. Congelamiento simulado. Aplicaciones ¢
busqueda conformacional y a la simulacién de biomoléculas. '
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Estudio de reacciones quimicas. Caracterizacion de caminos de reaccion.
Analisis de trayectoria. Coordenada intrinseca de reaccion y coordenada
dinamica de reaccion. Métodos de busqueda de estados de transicion.
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.

Superficies de unién. Analisis de la forma de las superficies moleculares.
Aplicaciones.

Disefio molecular asistido por computadora. Estrategias de disefio.

Propiedades moleculares calculadas por la quimica computacional.
Correlaciones estructura-actividad cuantitativas (QSAR). Aplicaciones.

Bibliografia General.

"Molecular Modelling. Principles and Applications". A. Leach, LLongmans,
Londres (1996)

“Computational Chemistry: A Practical guide for applying techniques to real
world problems” D. C. Young, Wiley & Sons, 2001

“Orbital Interaction theory of Organic Chemistry”, 2nd Ed.A. Rauk, Wiley &
Sons, 2001

"Molecular Mechanics", U. Burkert y N, L. Allinger, American Chemical Society
Monograph 177, Washington DC (1982).

“Gaussian 09. User reference”. E.Frisch, M.J.Frisch, F.R.Clemente &
G.W.Trucks, Gaussian Inc, Wallingford (2009).

Articulos de revision y manuales de los programas de modelado molecula
utilizados.
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Buenos Ares, * 2 § FER 2014

VISTO:

la nota de la Dra. Rosa Erra Balsells, Directora del Departamento de Quimica Orgénica, mediante la cual eleva la
informacién del curso de posgrado Modelado molecular, que sera dictado-durante el primer cuatrimestre de 2016 por el Dr.
Gerardo Burton y el Dr, Carlos Stortz, con la colaboracion del Dr. Pau Arroyo Mafiez y del Lic. Javier Eiras,

CONSIDERANDO:

lo actuado por la Comision de Doctorado,

lo actuado por la Comisién de Postgrado,

lo actuado por este Cuerpo en Sesion Ordinaria realizada en el dia de la fecha,

en uso de las atribuciones que le confiere el Articulo N° 113° del Estatuto Universitario,

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
RESUELVE:
»ulo 1% Autorizar el dictado del curso de posgrado Modelado molecular, de 120 horas de duracion.
wriiculo 29 Aprobar el programa del curso de posgrado Modelado molecular, obrante a fs 5 y 6 del expediente de la referencia.

Articulo 3°: Aprobar un puntaje maximo de cuatro (4) puntos para la Carrera del Doctorado.

Articulo 4: Comuniquese a la Direccion de Alumnos, a la Direccion del Departamento de Quimica Orgéanica, y a la Secretaria de
Postgrado.

Articulo 5: Comuniquese a la Biblioteca de la FCEN con fotocopia del programa incluido (fs5y 6). Cumplido archivese.
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