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TEMARIO TEORICO: MODELIZACION MOLECULAR EN QUIMICA

PROGRAMA: Seglin los objetivos de la asignatura
0.- Introduccion a la asignatura.
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O A) PROPIEDADES MOLECULARES
O 1.- Constantes quimicofisicas. Bases de datos. Valores usuales y relaciones entre ellas: Distanclas y
O angulos de enlace. Momentos de inercia. Constantes de fuerza. Energla de enlace. Momentos
dipolares. Constante dieléctrica. Refractividad molar. Otras.
O 2.- Calculo de magnitudes termodinamicas. Métodos de adicién. Resultados de Mecénica Estadistica.
[ O 3.- Conformacién. Barreras de rotacidn. Relacién de Maxwell-Boltzmann. Abundancia relativa.
4 4.- Interaccién no enlazante. Fuerzas inter e intra moleculares.

B) QUiMICA COMPUTACIONAL APLICADA
5.- Mecanica Molecular: Fundamentos del método. Minimizacion de la energia. Magnitudes
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O E termodinamicas. Campos de fuerza diferentes. Obtencién de datos de un programa de Mecanica
O : Molecular. Aplicaciones. Limitaciones.
9] g 6..- Dinamica molecular. Fundamentos. Métodos usuales. Aplicaciones. Resultados
O 3! de los programas.
‘ 8 7.- Revisién de conceptos de la teoria de Orbitales Moleculares. De Orbitales Atémicos a Orbitales
O3 Moleculares. Orbitales de grupo.
O 8.- Revision de métodos empiricos sobre Orbitales Moleculares. Orden de enlace, densidad de carga,
“ O " ... Obtencidn de datos de un programa de caiculo. Aplicaciones. Limitaciones. Extension de los
O § métodos empiricos. Ventajas y defectos. comparacion de resultados con calculos no extendidos.
» 9.- Métodos semiempiricos. Suposiciones. Fundamentos. Tipos de métodos. Posibilidades.
(O Limitaciones.
O 8 10.- Comparacidn entre distintos métodos semiempiricos y con métodos ab-initio. Utilizacion de ;‘
Ne) % resultados. Informacién obtenible de un programa. Representaciones gréficas en ordenador de f
}3 = resultados. _
A 11.- Métodos ab-initio. Suposiciones. Fundamentos. Bases minimas. Otras Bases.
O 2 Otros métodos. Limitaciones. Aplicaciones. Programas usuales. Utilizacién de resultados.
O -‘é Interpretacion de datos de un programa.
-
2 s C) RELACION ENTRE PROPIEDADES MOLECULARES Y TENDENCIA A REACCIONAR
S g 12.- Utilizacién de descriptores fisicoquimicos. Descriptores Electronicos. Estéricos. Hidrofébicos. i
. § Ejemplos de utilizacién. ;
N 8 13.- Reactividad y Orbitales Moleculares. Orbitales Frontera. '
Y 2 14.- Relacion entre actividad (bioldgica) y propiedades fisicoquimicas. Métodos utilizados.
noE
v % D) APLICACIONES
O a - 15.- Programas de Modelizacién Molecular. Caracteristicas. Utilizacion.
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TEMARIO PRACTICO: MODELIZACION MOLECULAR EN QUIMICA

La mayoria del programa de Ia asignatura se desarrollara en forma practica empleando un ordenador,
en el que se desarrollaran diferentes ejemplos de modelizacién molecular, como construccién de
estructuras; calculos de propiedades: principalmente energla conformacional, niveles de energla,
espectros, etc.; interaccion con el disolvente, enlace de hidrégeno, reactividad, etc.
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BIBLIOGRAFIA: MODELIZACION MOLECULAR EN QUIMICA

Debido a la naturaleza de la asignatura, la bibliograffa utllizable se ird obtenlendo a medida que se

avance en cada tema.
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