Programa teérico

Tema 1: Introduccion.

Modelado Molecular y Quimica Computacional. Superficie de Energia Potencial. Minimos
Locales y Globales. Optimizacion de Geometrias. Aspectos esenciales de Analisis
Normal. Estados de Transicion. Coordenada Intrinseca de Reaccién. Espacio
conformacional.

Tema 2: Métodos Mecano-cuanticos I.

Revision de Postulados de la Quimica Cuantica (QC). Aproximacion de Born-
Oppenheimer, Concepto de Correlacion Electronica y tipos de Métodos de QC. Teoria de
Hartree-Fock. Funciones de Bases. Orbitales. Métodos ab-initio. Métodos Semiempiricos.
Métodos de Correlacién Electronica.

Tema 3: Métodos Mecano-cuanticos Il. Teoria del Funcional de la Densidad.
Clasificacion de Funcionales, de acuerdo a la aproximacion empleada. Consideraciones
practicas y computacionales. Impacto del calculo en paralelo y de las GPUs en diferentes
metodologias. Avances recientes en el desarrollo de funcionales.

Tema 4: Modelos de Solvente. Efecto de la solvatacion sobre estructuras, propiedades y
reactividad. Modelos continuos y discretos. Métodos hibridos Quimica Cuantica/Mecanica
Molecular (QM/MM). Efecto del microentorno en sistemas moleculares. Superficies e
interfases. Micelas. Bicapas lipidicas, Sistemas Macromoleculares huéspedes.

Tema 5: Aplicacion del Modelado al estudio de Reacciones Organicas.
Estudios de Mecanismos de Reaccion. Reacciones de Transferencia de Electrones.
Aplicacién de la Teoria de Marcus. Ejemplos

Tema 6: Prediccion de Propiedades Quimicas.

Espectros de IR y Raman. Prediccion de espectros de RMN.

Introduccidn a teoria de grupos y simetria molecular. Diagrama de orbitales moleculares.
Métodos de descomposicién de la energia. Esquemas de Morokuma y Su-Li. Enlance
quimico, donor-aceptor y electrén compartido. Energy Decomposition Analysis (EDA) y
Natural Orbitals for Chemical Valence (NOCV). Teoria del Enlace de Valencia. Métodos
derivados de la aproximacion AIM. Andlisis de Orbitales Naturales de Enlace (NBO).
Indicadores de Aromaticidad.

Tema 7: Estudios de Sistemas Organométalicos.
Analisis y descripcion del enlace en complejos organometalicos. Propiedades vy
reactividad Aplicaciones y ejemplos.

Tema 8: Fotoquimica Computacional.

Principios Basicos de Fotoquimica. Tratamiento de Estados Excitados. Aproximaciones
multideterminantales. Full Cl y CI truncados. Métodos perturbacionales y Coupled
Clusters. Teorema de Runge-Gross; TD-HFy TD-DFT. Analisis de la composicién
determinantal y las propiedades de estados excitados. Espectros UV/Visible. Dicroismo
Circular. Prediccién de la Fluorescencia. Optimizacion de Estados Excitados.



Cronograma:

Lunes Martes Mierc. Jueves Viernes
9-11 Tema 1 Tema 4 | Tema 6 Tema 6 Tema 8
(QM/MM)
1113 Tema 2/3 Tema 5 Tema 6 Tema 7 Tema 8
14-16 Tema 3 DFT | TP 1 TP 2 TP 3 TP 4
(fund.)
16-18 Tema 4
(Solvatacion)

Programa practico

TP1: Analisis Normal. Propiedades Moleculares y Reactividad.
TP2: Estudio de mecanismos de reaccion empleando DFT. SEP
TP3: Sistemas organometalicos. Analisis y descripcion del enlace
TP4: Estado excitado. Absorvancia/Fluorescencia.
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