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Asignatura 44231 QUIMICA COMPUTACIONAL

Grupo 1

Paquetes informéaticos. Calculo de la estructura atémica y molecular. Célculos estadisticos: Simulaciones. Calculos de
constantes de velocidad. Modelacién cinética de sistemas quimicos complejos.

Introduccion a la programacion y al empleo de ordenadores en quimica. Métodos de calculo en quimica

Tema 1.- Introduccidn a los ordenadores.

Conceptos bésicos.- Estructura funcional de un ordenador: soporte fisico y soporte légico.- Representacion de la
informacion en un ordenador.- CPU, memorias y periféricos.- El ordenador en Quimica.- Equipos de control.-
Automatizacién e integracién de laboratorios.

Tema 2.- Nociones Basicas de Programacion.

Lenguajes de programacion.- Lenguaje FORTRAN.- Tipos de datos bésicos.- Entrada y salida de datos.- Sentencias
de declaracion y asignacion.- Expresiones.- Programacion estructurada: Estructuras de control.- Subrutinas.-
Funciones.- Programacion grafica: LabVIEW.- Herramientas de test, disefio y control.

Tema 3.- Aplicaciones en Quimica del calculo numérico |.

Evaluacion de funciones: Aplicacidn a la evaluaciéon de funciones de particion.- Resolucion numérica de ecuaciones.
Aplicaciones en Quimica: destilacién binaria, pH de un acido débil, ecuaciones de estado.- Sistemas de ecuaciones
lineales.- Ajuste de datos.- Minimos cuadrados.- Ajuste polinémico. Aplicaciones: ajuste de datos espectroscopicos.

Tema 4.- Aplicaciones en Quimica del célculo numérico Il

Ecuaciones de valores propios.- Diagonalizacion. Aplicacion en el método Hiickel.- Interpolacién y extrapolacion.-
Integracion numérica. Aplicacion al calculo de capacidades calorificas de soélidos.- Ecuaciones diferenciales.
Aplicacién a ecuaciones cinéticas.

Tema 5.- Célculo de la estructura molecular.
Célculos en moléculas.- Problemas computacionales: integrales moleculares y conjuntos de base.- Métodos
semiempiricos.- Paquetes informaticos para el calculo de la estructura molecular.

Tema 6.- Estudio computacional de la reactividad quimica.
Superficies de energia potencial.- Caracterizacion de puntos estacionarios; minimos y estados de transicion.-
Mecéanica molecular: analisis conformacional.- Célculo de niveles de energia de rotacion y vibracion.

Tema 7.- Simulacién computacional de sistemas quimicos.

Simulacioén de liquidos.- Método de Monte Carlo.- Dinamica molecular.- Potenciales intermoleculares.- Simulacion de
proteinas y macromoléculas.-Modelacién cinética de sistemas quimicos.- Célculo de constantes de velocidad.-
Reacciones en disolucion: efecto de la solvatacion.

Tema 8.- Quimica e Internet.
Obtencion de informacidn quimica en la red.- Software aplicado a Quimica computacional en la red.- Bases de datos
de interés en Quimica computacional.

lunes 22 junio 2015 Page 1 of 2



Examen practico (75%) y trabajos optativos (25%).
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