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Recomendaciones para cursar esta asignatura

Se recomienda:

- Tener aprobadas, al menos, las asignaturas de ler curso.

- Haber cursado las asignaturas: Quimica Fisica | y Il y asi tener conocimientos basicos de Quimica Fisica en general y de
Quimica Cuantica en particular.

- Realizar un trabajo regular y continuado a lo largo del curso.

- Acostumbrarse a consultar bibliografia relacionada con la asignatura y a trabajar con programas empleados durante el
curso.

Actividades y fechas clave de la asignatura

El calendario correspondiente al curso asi como las fechas y horarios de clases y exdmenes de la asignatura se pueden
consultar en la siguiente pagina de Internet: http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do

Las fechas correspondientes a los controles, seminarios y practicas se indicaran a lo largo del curso. Los horarios y fechas de
practicas estaran condicionados por la disponibilidad de aula informatica pero se adaptaran en la medida de lo posible a la
disponibilidad horaria de los alumnos matriculados.

En el apartado “Evaluacién” se indican las actividades de evaluacién y su distribucién temporal aproximada.

Inicio

Resultados de aprendizaje que definen la asignatura


http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do

El estudiante, para superar esta asignatura, debera demostrar los siguientes resultados...

1:
Que conoce los conceptos y aspectos basicos del modelado molecular (tanto cldsico como cudntico), asi como
el manejo de programas informaticos propios la materia.
2:
Es capaz de seleccionar el nivel de célculo mas adecuado al problema experimental.
3:
Es capaz de realizar modelado computacional de reacciones quimicas sencillas y de propiedades de la
estructura electrénica a escala molecular. Conoce la aplicabilidad a un amplio rango de problemas quimicos.
4:
Es capaz de proponer, localizar e identificar estructuras moleculares estables; y de trabajar en la blsqueda de
estados de transicién.
5:
Sabe realizar célculo tedrico de pardmetros cinéticos y termodindmicos de reacciones orgdnicas sencillas.
6:
Tiene las bases para realizar la representacién computacional de sistemas moleculares complejos.
7:
Es capaz de elaborar y presentar informes de resultados o de estudios realizados tanto por él como por otros.
Introduccion

Breve presentacion de la asignatura

Asignatura optativa del médulo avanzado a impartir en el segundo cuatrimestre, con 5 créditos ECTS. El 50% de las
actividades presenciales son tedricas, y el otro 50% es practico y se llevard a cabo en aula informatica usando programas
informaticos adecuados disponibles.

El término Modelado Molecular engloba métodos tedricos y técnicas computacionales para modelar o “imitar” el
comportamiento de las moléculas y predecir propiedades que se derivan del mismo. Estas técnicas se usan practicamente
en todos los campos de la quimica y se utilizan para estudiar los sistemas moleculares, desde moléculas pequefas hasta
sistemas quimicos de gran tamafio como moléculas bioldgicas o sélidos. En las técnicas de modelado molecular la
descripcién del sistema es a nivel molecular, y el tratamiento puede obviar la estructura electrénica y usar la mecénica
cldsica (Métodos de Mecanica Molecular), o utilizar la mecénica cuantica teniendo en cuenta de forma explicita los
electrones (Métodos de estructura electronica).

En esta asignatura se presentan los conceptos basicos y los métodos fundamentales del modelado molecular tanto desde el
punto de vista tedrico como practico mediante la aplicacién de los conocimientos a problemas diversos.

Contexto y competencias

Sentido, contexto, relevancia y objetivos generales de la asignatura

La asignatura y sus resultados previstos responden a los siguientes planteamientos y
objetivos:

- Introducir a los alumnos en aspectos bésicos de los métodos y técnicas que sirven para modelar computacionalmente
sistemas o problemas quimicos.

- Hacerlo tanto desde el punto de vista teérico como practico.

- Ver la aplicacién de los principales métodos de modelado molecular para un amplio rango de problemas quimicos. Mostrar
asimismo las limitaciones.

- Mostrar la relacién entre fundamentos tedricos y los calculos o las propiedades que es posible calcular mediante distintos



modelos aplicados a sistemas reales.

Contexto y sentido de la asignatura en la titulacion

Asignatura optativa del médulo avanzado del grado de Quimica (correspondiente al 42 curso). Se imparte en el segundo
semestre.

Es una introduccién a los métodos y técnicas que sirven para modelar computacionalmente problemas quimicos
(especialmente, pero no Unicamente, los métodos de estructura electrdnica); Util para comprender sus usos y aplicaciones
en distintas areas de la quimica. La asignatura sirve para adquirir conocimientos y habilidades en el campo del modelado
molecular.

Al superar la asignatura, el estudiante sera mas competente para...
1:

Comprender y representar el comportamiento desde el punto de vista quimico-fisico de la materia a nivel
microscépico y relacionarlo con el macroscépico.

Aplicar el método cientifico a la resolucién de problemas quimicos. Y de elaborar y presentar informes de
resultados o de estudios con el rigor de dicho método.

3: Conocer aspectos quimico-fisicos fundamentales (de quimica cudntica, termodindmica, cinética, ...) y de
aplicarlos a la interpretacién y modelizacién de diversos sistemas quimicos.

Conocer los conceptos basicos del modelado molecular tanto cldsico como cudntico de sistemas de
naturaleza organica e inorganica.

5: Comprender las ventajas y limitaciones de los métodos y técnicas de la quimica tedrica y computacional.

Ser capaz de identificar las caracteristicas del problema experimental y seleccionar la técnica de modelado
mas adecuada.

Aplicar de manera efectiva métodos y técnicas del modelado molecular a problemas de disefio molecular.

Manejar aplicaciones informaticas para un tratamiento mecano-cuantico de sistemas quimicos complejos.

El manejo y manipulacién de representaciones 3D de sistemas moleculares asi como de sus propiedades
electrdnicas.

Importancia de los resultados de aprendizaje que se obtienen en la asignatura:

Los resultados del aprendizaje de esta asignatura proporcionaran al alumno conocimientos y habilidades basicos de
modelado molecular.

La importancia radica en que la quimica computacional es una herramienta usada por muchas areas de la quimica para
buscar, racionalizar, predecir estructuras, reactividad o propiedades de moléculas o sistemas quimicos en general. No solo
es un complemento de los estudios experimentales, también ayuda a comprenderlos.




Evaluacion

Actividades de evaluacion

El estudiante debera demostrar que ha alcanzado los resultados de aprendizaje previstos
mediante las siguientes actividades de evaluacion

1:

Evaluacién progresiva basada en:

1. El trabajo realizado en el aula informatica y en los informes elaborados a partir del trabajo y los resultados
obtenidos (se valoraran los resultados, la correccién en la presentacién y el analisis/interpretacién de los
resultados): un 50% de la nota final. Calificacién A. La asistencia a las practicas y la presentacién de los
guiones dentro del plazo establecido son obligatorias.

2. Una prueba P, esencialmente préctica, realizada al final de las practicas en el caso de la convocatoria de
junio, y en la fecha establecida por la Facultad en el caso de la convocatoria de septiembre: 25%.
Calificacién B.

3. Evaluacién de los contenidos teéricos y de problemas: 25%. Calificacién C:

- Ejercicios y problemas a realizar y entregar de forma individualizada a lo largo del

curso: Calificacién C1.
- Una prueba tedrico-practica T, esencialmente de las clases magistrales, realizada en el
periodo de examenes en la fecha establecida por la Facultad: Calificacién C2.
2:
En la evaluacién progresiva. La nota final sera:
Nota final= 0,5 x A+ 0,25 xB + 0,25 xC (1)
Donde
La calificacidén C serd la mas alta de las obtenidas con las ecuaciones (2) y (3)
C=020xC1+080xC2 (2)
c=C2 (3)
Solamente si un alumno no se ha presentado ninguna de las pruebas P y T (que conducen a las calificaciones
B y C2) aparecerd como no presentado en el acta.
3:

En el caso de que un alumno matriculado en esta asignatura no haya realizado todas las practicas y

presentado los guiones, la evaluacion serd mediante una prueba global en la que el estudiante serd evaluado

de todas las actividades realizadas durante el curso. Se realizara en las fechas establecidas por la Facultad.

Se aprueba o suspende la asignatura completa. La nota final sera igual a la obtenida en la prueba global.

4:

El nUmero de convocatorias oficiales de examen a las que la matricula da derecho (2 por matricula) asi como
el consumo de dichas convocatorias se ajustard a la Normativa de Permanencia en Estudios de Grado y
Reglamento de Normas de Evaluacion del Aprendizaje. A este Ultimo reglamento, también se ajustaran los
criterios generales de disefio de las pruebas y sistema de calificacién, y de acuerdo a la misma se hara
publico el horario, lugar y fecha en que se celebrara la revisién al publicar las calificaciones. Dicha normativa
puede consultarse en:

http://wzar.unizar.es/servicios/coord/norma/evalu/evalu.html



http://wzar.unizar.es/servicios/primer/2matri/legis/Propia/Rto_ permanencia14.pdf
http://wzar.unizar.es/servicios/coord/norma/evalu/evalu.html

Actividades y recursos

Presentacion metodoldgica general

El proceso de aprendizaje que se ha disenado para esta asignatura se basa en lo siguiente:
El proceso de aprendizaje constara de:

Actividad Formativa 1: Adquisicién de los contenidos teéricos del modelado molecular (2,5 ECTS) en clases magistrales
participativas en grupo grande, en seminarios y en tutorias.

Actividad Formativa 2: Practicas de ordenador realizadas de forma individual y supervisadas por el profesor con el objeto de
adquirir los conocimientos y destrezas basicas en el manejo de los programas informaticos de célculo y de visualizacion
molecular (0,3 ECTS).

Actividad Formativa 3: Practicas en laboratorio informatico sobre problemas de modelado molecular (2,2 ECTS) utilizando
software especifico. Metodologia: Ejecucién individualizada de la practica de ordenador, con supervisién del profesor, en
aula informatica, en grupo reducido; y elaboracién de informes.

La asistencia, realizacion y presentacién de informes de todas las practicas son obligatorias.

Actividades de aprendizaje programadas (Se incluye programa)

El programa que se ofrece al estudiante para ayudarle a lograr los resultados previstos
comprende las siguientes actividades...

1:
1. Teoria: Métodos de la Quimica Computacional

Introduccién a la Quimica Computacional. Interacciones entre dtomos. Electrostética y fuerzas de largo
alcance. Campos de fuerza de la mecdnica molecular (MM).

Métodos quimico-cudnticos (QM). Conjuntos de base. Método de Hartree-Fock. Correlacidn electrénica.
Introduccidn a la teoria del funcional de la densidad. Sistemas de capa cerrada y de capa abierta.

Ventajas y limitaciones practicas de los métodos MM y QM. Criterios para la seleccién del nivel de calculo.
Introduccién a los programas de célculo de estructura electrénica y visualizacién molecular. Recursos web.
Ejercicios practicos: Construccién y disefio de estructuras moleculares organicas e inorganicas.

2. Aplicacion de programas de cdlculo molecular a problemas quimicos

Hipersuperficies de energia potencial. Determinacién de puntos estacionarios —minimos y estados de
transicidn— mediante la optimizacién de geometrias. Caracterizacién mediante el célculo de frecuencias.
Técnicas de minimizacién de la energia. Estrategias de blusqueda de estados de transicién. El camino de
reaccion, coordenada de reaccion intrinseca. Andlisis y bdsqueda conformacional, minimos absolutos y
relativos. Determinacion de propiedades termoquimicas en reacciones modelo. Calculo de pardmetros
cinéticos de reacciones quimicas. Célculo tedrico de efectos cinéticos isotdpicos. Otras aplicaciones

Planificacion y calendario

Calendario de sesiones presenciales y presentacion de trabajos

El calendario de la asignatura en cuanto a clases presenciales magistrales se podra consultar en:
http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do

Las fechas de entrega de informes de practicas y otros trabajos se anunciaran en clase.


http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do

Referencias bibliograficas de la bibliografia recomendada



