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Créditos Créditos

Tebricos Practicos ° Tipo  Optativa

ASIGNATURA OFERTADA SIN DOCENCIA.

Profesores |Cat. Dr. D. DANIEL ESCOLAR MENDEZ

Objetivos El objetivo que se alcanzara
es: La utilizacién y aplicacién de
la

Modelizacién Molecular.

Para ello se desarrollaran diversas
aplicaciones préacticas orientadas a:

* Obtencioén de datos moleculares:
estructurales, termodinamicos,
cinéticos, ...

Y algunos métodos de calculo cuando
estos datos no estén disponibles en
la

bibliografia o en Internet.

* La utilizacién de programas de
Modelizacién Molecular. Obtencidn de
valores,

su analisis e interpretacion.

* Disefio de moléculas inorganicas y
organicas, tanto sencillas como
macromoléculas. Aplicacion a la
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determinacioéon de datos moleculares:
estructurales, conformacionales,
energéticos, de enlace (orbitales
moleculares)

y de reactividad.

* Utilizacion de Dinamica Molecular.
Simulacién de reacciones quimicas.

* Aplicacion de las propiedades
moleculares en razonamientos de
reactividad

quimica. Empleo de ejemplos
concretos.

Programa | De acuerdo con los objetivos:
I .- FUNDAMENTOS:

0.- Introduccidén a la asignatura:
sus caracteristicas propias y
diferentes de

otras. Metodologia. Programa.

A) PROPIEDADES MOLECULARES

1.- Constantes quimicofisicas. Bases
de datos. Valores usuales y
relaciones

entre ellas: Distancias y angulos de
enlace. Momentos de inercia.
Constantes de

fuerza. Energia de enlace. Momentos
dipolares. Constante dieléctrica.
Refractividad molar. Otras.

2.- Obtencidén de magnitudes
termodinamicas. Métodos de adicion.
Resultados de

Mecanica Estadistica.

3.- Conformacién. Barreras de
rotacion. Relacion de Maxwell-
Boltzmann.

Abundancia relativa.

4_- Interaccion no enlazante.
Expresiones para obtener fuerzas
inter e

intramoleculares.

B) MODELIZACION MOLECULAR APLICADA

5.- Datos conformacionales muy
aceptables para moléculas grandes:
Mecéanica

Molecular. Fundamentos del método.
Minimizaci6n de la energia.
Magnitudes
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termodinamicas. Campos de fuerza
diferentes. Obtencidn de datos de un
programa

de Mecanica Molecular. Aplicaciones.
Limitaciones.

6.- Utilizacion de la Dinamica
molecular. Métodos usuales.
Aplicaciones.

Interpretacién de los resultados de
los programas.

7.- Informacidén que proporcionan los
Orbitales Moleculares: Aplicacion de
conceptos. De Orbitales Atdmicos a
Orbitales Moleculares. Orbitales de
grupo.

8.- Parametros moleculares que
proporcionan los métodos empiricos
sobre

Orbitales Moleculares. Orden de
enlace, densidad de carga. Obtenciodn
de datos de

un programa de calculo.
Aplicaciones.

Limitaciones. Su extension.

9.- Hasta doénde son buenos los
resultados de los métodos
semiempiricos. Tipos de

métodos. Posibilidades.
Limitaciones. Comparacién de
resultados entre distintos
métodos y con métodos ab-initio.
Informacién obtenible de estos
resultados.

Interpretacion de diferentes
representaciones graficas de datos
moleculares.

10.- Los resultados que tardan mas
tiempo en obtenerse: Métodos ab-
initio. Su

lenguaje: las bases minimas, otras
Bases. Aplicaciones. Programas
usuales.

Interpretacion, utilizacion y
aplicacion de resultados de un
programa.

C) RELACION ENTRE PROPIEDADES
MOLECULARES Y TENDENCIA A REACCIONAR

11.- Utilizacion de descriptores
fisicoquimicos. Descriptores
Electronicos.

Estéricos. Hidrofébicos. Ejemplos de
utilizacion.

12_- Relacién entre reactividad y
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Orbitales Moleculares. Orbitales
Frontera.

Relacion entre actividad (bioldégica)
y propiedades fisicoquimicas.
Métodos

utilizados.

* *x KX KX X K K* X X KX X K

11.- DESARROLLO PRACTICO:

Se realizaran varias practicas de
los tipos:

0) Busqueda de datos.
1) Construccién y disefio de
estructuras moleculares. Moléculas
sencillas y
macromoléculas.
1) Manejo de diferentes métodos de
Modelizacion Molecular. Eleccidn de
variables.
111) Obtencidén de propiedades:
A) Energia conformacional.
B) Niveles de energia.
C) Orbitales Moleculares.
D) Espectros de Vibracion
E) Espectros electronicos.
1V) Simulacién de utilizacién de un
disolvente y su comparacion con
resultados
simulando fase gaseosa. Presencia de
enlace de hidrégeno.
V) Dinémica Molecular.
V1) Reactividad.

Actividades | * Desarrollo de ejemplos de
aplicacion practica y revision o
explicacién de

conceptos previos poco claros.

* Discusion de puntos dudosos y
resolucién de ejercicios numéricos.
* Empleo de ordenadores con
programas apropiados: medios de
calculo y

utilizacion de recursos de la WWW.
* Realizacion del programa de
practicas complementado por las
sugerencias y

orientaciones de los alumnos o
incluso reorientado por su interés
en algun tema

concreto que le ayude en su
formacion.

* Evaluacion de los conocimientos
adquiridos por los alumnos.
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Metodologia Dada la la carencia total de
obras publicadas en espafiol sobre
Modelizacion Molecular, se seguira
una metodologia con orientacién de
tipo

presencial, con una pedagogia que
mantenga un ambiente distendido. Por
ello:

* Se hard una exposicion y
desarrollo de diversos temas del
programa. Se
haran cuantas aclaraciones sean
necesarias tanto en el momento de la
explicacioén
como en las horas de tutoria, cuyo
horario es flexible. En algunas
sesiones se
plantearan preguntas y cuestiones,
tanto para profundizar en el
conocimiento del
temario como para evaluar el nivel
de estudio y comprensién del mismo.

* Se propondran ejercicios
numéricos de todos los puntos del
programa
que presentan usualmente mayor
dificultad. Discutiéndose y
resolviéndose todos
los ejercicios.

* Una parte importante del
tiempo lectivo de la asignatura se
desarrollard en forma préactica en
los ordenadores disponibles. Se
realizarda un
entrenamiento previo sobre busqueda
de datos y manejo de un programa
tipico de
Modelizacién Molecular.
Posteriormente se desarrollaran
diferentes ejemplos y
aplicaciones que complementaran la
exposicidén tedrica.

* Se seguira muy de cerca la
participacién e implicacién en la
asignatura y se tendréan en cuenta
propuestas de variacion en el
contenido y
extensioén de algunos temas del
programa segun la orientacion de los
alumnos. Asi
mismo, se prestara atenciéon a la
posibilidad de desarrollar algunos
temas, que
aun no figurando en el programa,
estén relacionados con la
asignatura.
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Criterios y Todos los alumnos
sistemas de |[matriculados en la asignatura
evaluacion | tendran la posibilidad
de presentarse a la convocatoria que
les corresponda. La evaluacién en la
convocatoria Ordinaria y en las
Extraordinarias se basara en una
prueba escrita
que constara previsiblemente de
varias cuestiones y de varios
problemas

numéricos; alguna de las cuestiones
sera en forma de test. EIl tiempo
previsible
de realizacidn no superara las 3
horas. En caso de fuerza mayor o si
alguien asi

lo solicita, cualquiera de las
pruebas anteriores sera oral y su
duracion se
adaptara al tipo de evaluacién. En
alguna de estas evaluaciones se
podra emplear

un formulario con constantes y
formulas fundamentales (todos los
alumnos el
mismo modelo preparado de antemano).

Los alumnos podran completar
su formacién mediante el desarrollo
de
trabajos relacionados con la
asignatura, que se calificaran segin
su
originalidad, ingenio y tiempo que
se estime (o demuestre) que ha
dedicado a
ello.

En la calificacion final,
ademas del resultado de las
evaluaciones se
tendréd en cuenta la labor realizada
por el alumno a lo largo del curso,
su
asistencia y participacion, su
esfuerzo docente, la resolucién de
ejercicios
numéricos, su implicacién en el
programa préactico, los resultados
obtenidos y la
claridad de exposicion.

Recursos Algunos aspectos de temas
bibliograficos |del programa se tratan en textos de
quimica de

diferentes asignaturas de la
licenciatura en Quimica, por ello,
esta
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bibliografia utilizable se ira
indicando a medida que se avance en
cada tema.

Ademas en la biblioteca puede
consultarse alguno de los siguientes
textos:

- Molecular Dynamics Simulations:
Elementary Methods, por J.M. Haile;
editorial

Willey, New York.(1992).

- Molecular Modelling for Beginners,
por Alan Hinchliffe; editorial Wiley
and

Sons incorporated Barnes and Noble;
rastica, 410pag-. 2003; ISBN:
0470843101.

- A Guide to Molecular Mechanics and
Quantum Chemical Calculations; W.J.
Hehre;

Wavefunction, Inc., lIrvine, CA, 2003
; ristica 796 pags (contiene un CD);
ISBN 1-

890661-18-X.

- The Molecular Modeling Workbook
for Organic Chemistry (Full Color);
W.J.

Hehre, A.J. Shusterman, J.E. Nelson;
Wavefunction, Inc., lrvine, CA,
1998;

rustica, ISBN 1-890661-06-6.

- Molecular Modelling: Principles
and Applications, por Andrew R.
Leach;

editorial Prentice Hall, segunda
edicién 2001, ISBN 0582382106.

- Molecular Modeling for Chemists
and Biological Chemists; Tamara
Gund; CRC

Press, 2002, 320 pégs-; ISBN:
0849316960 .

- Molecular Modeling and Simulation:
An Interdisciplinary Guide. por
Tamar

Schlick; editorial

Springer Verlag, New York 2002; ISBN
0-387-95404-X (Biomoléculas).

- Molecular Modeling: Basic
Principles and Applications; por
Hans-Dieter

Holtje, Wolfgang Sippl, Didier
Rognan, Gerd Folkers; segunda
edicién 2003;

editorial Wiley, ISBN: 3-527-30589-
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0. (DPedicado a proteinas).

- Molecular Modeling of Inorganic
Compounds; por Peter Comba, Trevor
W.

Hambley; editorial Wiley-VCH Verlag
GmbH; segunda edicidn, 2001; ISBN:
3-527-

29915-7.

- Molecular Modeling and Simulation:
An Interdisciplinary Guide. por
Tamar

Schlick; editorial

Springer Verlag, New York 2002; ISBN
0-387-95404-X.

- Guidebook on Molecular Modeling in
Drug Design. editado por N. C.
Cohen;

editorial Academic Press: New York.
1996; [ISBN 0-12-17824-5.

- Molecular Modeling on the PC, por
Matthew Schlecht; editorial Wiley-
VCH; 1998;

ISBN: 0471185671. (Casi soélo
Mecanica Molecular y un Unico tipo
de programa).

- Fundamental Principles of
Molecular Modeling; por W. Gans,
Anton Amann, Jan C.

A. Boeyens, Werner Gans, A. Amann,
J. C. A. Boeyens; Editor W. Gans,
editorial

Plenum Publishing Corporation; 1996;
ISBN: 03064530531996. (Son 13
capitulos

cada uno por un autor).
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