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= lEetas delimodulo. ..

iRdeuRa clltiiar géneral én Fisicoguimica Moderna en el
CratefIENLORNMICIOSEOPICoN de; la materia

Ul |

Enténder [eRestrlictira atomica y molecular en detalle, las
teorias aueexplicaniel’enlace vy su modelado computacional

-
Entender 10s origenes de; las propiedades moleculares y como
modelarlas

Entender como interacciona la radiacion con las moléculas y
el uso de ello para identificar estructuras

Conectar la descripcion molecular con el mundo
Macroscopico...




/ - pplletasidel modulo

Diierenciart claremente entre visualizacion de estructuras
WeIEsMErES)  calculo aproximado de propiedades y el
aalelelSlzlele) ffejLireie
imites VieltaléZes de 1os modelos

PrECISIONNACOSLO
.

- ..
Conectar'los aspectos fundamentales con las aplicaciones
bioguimicas

Favorecer el trabajo en eguipos Yy el uso de recursos
técnicos de apoyo que favorezcan el trabajo grupal

Tomar contacto con bases de datos on-/ine, herramientas
de visualizacion, modelado e interpretacion




I5IVamos a ver?

tomice;  tratamiento Mecanico
ClEnbiEe de;sistemasi simples.

Atslos oolislaatniees vy moleculas: estructura
JIEEEEESISeglin fisica clasica y cuantica.

Espectroscoﬁé Molecular. Microondas, IR,
Raman, UV-Visible, NMR y EPR

Mecanica Yy  Termodinamica  Estadistica.
Modelado de la Cinética de reacciones.




2l COnereto v sul desarrollo.

¢Interes derprofiundizar?....
Materia optativa - BQO88 - Marzo-Junio




SVateriales para el curso:

ﬂde&o gue incluye:

rcomputacional con pautas de funcionamiento
le ev&acién del programa Hyperchem
Copialde todas las transparencias del tedrico 2002
Jiexto de examenes y ejercicios para la clase de problemas
viaterialladicional (animaciones + articulos cientificos)

NW de

Z0na delaceeso limitado:
incluye los teoricos 2003

Otros libros para complementar 'y profundizar:

Barrante, J.R. Applied Mathiematics ror Physical Chemistry, 2nd Ed., Prentice Hall,
1998 (Biblioteca & LQTC)
Atkins, P.W., Molecular Quantum Mechanics, 1998. (Caps. 7-9, Biblioteca y LQTC )

Young, D.C., Computational Chemistry, Wiley, 2001 (LQTC)




OXIMAaCIONES Mas 0 menos completas
@ COnlI capacidad predictiva.

Los empleamos para aprender y entender las

teorlas iUndamentales de la estructura
quimica V. larreactividad.

Muchos de los conceptos que ya maneja el
estudiante se basan en ellos.

Vista directa del mundo microscopico.




Quimica Computacional - implementacion de la teoria en
metodos computacionales que permiten realizar
aplicaciones, el centro no esta en el problema

Modelado Molecular - aplicacion de los métodos de calculo
al modelado de problemas especificos.

Simulaciones- incorporan la dimension temporal o la
macroscopica en el calculo de propiedades.




FEespdENn modelo

al reallardescribir, puede ser una region de una
moBlEculas, depende del problema a estudiar,

IAVoluCcra aspeitos gstructuras

modelo fisico (cuantico, clasico, mixto)

Algoritmos, software y computadoras

retorno a los principios quimicos, sentido de las predicciones y
rango de validez.




= B
por ejl Earreras de activacion, estructura y propiedades
de especies dewida corta, cargas atomicas

teoria y experimento de buena calidad juntos:
combinacion mas potente




DEPENdEdElNPo de propiedad a determinar.

Tiempordelarsimulacion: implica decisiones en
terminos de"compromiso precision-costo.

Informacion de partida: estructura inicial.

Realizo el calculo empleando un codigo compu-
tacional.

Analisis e interpretacion de resultados y obtencion
de conclusiones.




SSUIGHOSCOpIcas a predecir

etica (estabilidad absoluta y relativa).

EStUCE LEfmINOS de parametros geomeétricos
(distancias)y angulos de enlace, diedros).

Estructlirarelectronica detallada (como son los
enlaces; cangas, orbitales de frontera, etc.)

Propiedades electricas (ej. mom. Dipolar).
Prop. espectroscopicas (UV,IR,NMR,EPR,CD, etc.)

Reconocimiento molecular: interacciones entre
moléculas

Reactividad - Cinética




c aGr-@scc')picas a predecir

05 dellentorno (solvente por &j.).

réonstant derequilibrio
Constantes de velocidad




tomica: Mas detalles...

-
Lz 1 nlca Cuantlca (MC): interpretacion de la

7 o cle anielz V/'la cliantizacion. La ecuacion de
Schrodl gar (E9)

'osrprREpIosHtindamentales de la MC.

Cuantizacigﬁ del movimiento en sistemas simples
(particula en'tina caja, oscilador armonico, rotor
rigido).

Atomos hidrogenoides y orbitales atomicos. El
concepto de spin.




-
e pIeXImacion deBorn-Oppenheimer. El
| CONCEPLOIEEISUPETTICIEde energia potencial (SEP).

Elfmetoderdelfcamporautoconsistente (Hartree-

FOCk). k| - -
Orbitales moleculares, y el método LCAO.
Conjuntos de; Base.

Enlace Quimico, enlaces c y n. Interacciones.

Métodos para determinar la estructura electronica:
ab initio, DFT y semiempiricos.




Atoslos polielectronicos y moleculas.
‘ﬂJ*r o

alles...

E
VIEEeEeS clasicos paralla determinacion de la

SStriCulliahmolecular: Mecanica Molecular.
llocaliZaECIORFaE puntos estacionarios sobre
URaSERSRESCVIdad.

-
Otras Propiedades moleculares (densidad de
carga, densidad de spin, potencial
electrostatico molecular).

Modelado de macromoleculas e interacciones
moleculares (intra e intermoleculares).




Estados e,:« PNICOS. Multlplicidad.

Correlacionielectionicas metodos para incorporarla.

Tiransiciones electronicas. Induccion de cambios
estructurales por interaccion con la luz.




ESpectroscopial de resonancia magnética
nuclear (NMR). Resonancia paramagnética
electronica (ESR o EPR).




rermr rJJr mica Estadistica. VEE
_.N’

ociorls iundamentales: Mecanica estadistica.
“F,’r IIEEER/AERSEMDIES.

Interpreteciontestadistica de las propiedades
molectiaress =

-
Funciones de particion. Distribuciones de Maxwell-
Boltzmann, Bose-Eintein y Fermi-Dirac.

Equilibrio quimico en: TE.

Formulacion de la teoria del estado de transicion.
Modelos para cinética.




