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Web

Descricién A Quimica computacional é unha disciplina que usa métodos matematicos para o célculo de propiedades
xeral moleculares ou para a simulacién do comportamento molecular.

Resultados de Formacion e Aprendizaxe

Cddigo

Al Que os estudantes saiban aplicar os seus cofiecementos ¢ seu traballo ou vocacién dunha forma profesional e postan
as competencias que adoitan demostrarse por medio da elaboracién e defensa de argumentos e a resolucion de
problemas dentro da sUa area de estudo

Bl Capacidade de aprendizaxe auténomo

B2 Capacidade de organizacién y planificacion

C36 Cofecer os fundamentos e ser capaz de empregar diferentes métodos de calculo mecanocudntico aplicados &
sistemas de interese en quimica

D1 Capacidade para resolver problemas

Resultados previstos na materia

Resultados previstos na materia Resultados de Formacion
e Aprendizaxe

Describir os principais métodos de calculo da quimica computacional, cofiecendo as sUas C36

aplicaciéns e limitacions.

Describir os elementos que pode conter un campo de forzas de mecdnica molecular. C36

Elixir niveis de cdlculo cudntico adecuados para o tratamento dun problema quimico. Al B2 (36

Describir algoritmos fundamentais empregados nos calculos de quimica computacional. C36

Obter propiedades de interese quimico facendo uso de métodos computacionais (estaticos e Bl (36 D1

dindmicos). B2

Contidos

Tema

Tema 1. Introducién: métodos de calculo en Mecdnica molecular. Métodos Hartree-Fock. Métodos post Hartree-Fock.

Quimica Computacional. Teoria do funcional da densidade. Métodos de dindmica molecular.
Eleccién de método. Eleccién de conxunto base.

Tema 2. Estudos conformacionais. Superficies de enerxia potencial.

Caracterizacién de puntos singulares. Optimizacién de xeometrias.
Optimizacién de estados de transicién. Optimizacidns restringidas.
Técnicas de conduccién. Técnicas de muestreo conformaciones. Métodos
IRC.

Tema 3. Aplicacién & espectroscopia. Espectros infravermellos. Estados electrénicos excitados: espectros UV-
visible. Espectros RMN.

Tema 4. Aplicaciéns ao célculo de propiedades  Propiedades termodindmicas. Error de superposicién de base. Procesos

energéticas. iséxiros, isotérmicos e homodesméticos. Métodos Gn e CBS.
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Subject 5. Applications to the chemical reactivity. Chemical reactivity indices. Reaction dynamics. Calculation of reaction

rates.

Tema 6. Modelos de solvatacién. Modelos de solvatacién continuos. Inclusién explicita del disolvente.
Métodos mixtos.

Tema 7. Aplicaciéns a biomoléculas Métodos de Mecdanica Molecular. Métodos de Dindmica Molecular. Métodos

hibridos QM/MM.

Planificacion

Horas na aula Horas féra da aula Horas totais
Leccion maxistral 26 22 48
Practicas con apoio das TIC 14 14 28
Resolucién de problemas 6 18 24
Resolucién de problemas e/ou exercicios 6 18 24
Traballo 0 26 26

*Qs datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do
alumnado.

Metodoloxia docente

Descricion
Leccién maxistral Exposicidn por parte da profesora de conceptos tedricos e practicos.
Practicas con apoio das Practicas computacionais.
TIC
Resolucién de Resolucién de problemas por parte do alumnado con asistencia computacional.
problemas

Atencidn personalizada
Metodoloxias Descricion

Leccién maxistral 0 alumnado poderd acudir a titorias personalizadas para resolver dubidas. Estas titorias
presenciais deben ser solicitadas personalmente ou por correo electrénico & profesora.

Resolucién de problemas O alumnado poderd acudir a titorias personalizadas para resolver dibidas. Estas titorias
presenciais deben ser solicitadas personalmente ou por correo electrénico & profesora.

Practicas con apoio das TIC O alumnado poderd acudir a titorias personalizadas para resolver dibidas. Estas titorias
presenciais deben ser solicitadas personalmente ou por correo electrénico & profesora.

Probas Descricion

Resolucién de problemas O alumnado poderd acudir a titorias personalizadas para resolver dibidas. Estas titorias
e/ou exercicios presenciais deben ser solicitadas personalmente ou por correo electrénico & profesora.
Traballo 0 alumnado podera acudir a titorias personalizadas para resolver dibidas. Estas titorias

presenciais deben ser solicitadas personalmente ou por correo electrénico & profesora.

Avaliacion
Descricién Cualificaciéon Resultados de Formacién e
Aprendizaxe
Resolucién de problemas Informe dos exercicios dos temas 1 a 3 30 Al Bl C36 D1
B2
Resolucién de problemas e/ou Informe dos ejercicios dos temas 4 a 7 40 Al Bl C36 D1
exercicios B2
Traballo Informe de practicas 30 Al Bl C36 D1
B2

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Bibliografia. Fontes de informacion

Bibliografia Basica

J. B. Foresman, A. Frisch, Exploring Chemistry with Electronic Structure Methods, 3, Gaussian Inc, 2015

Frank Jensen, Introduction to computational chemistry, 2, Wiley, 2006

Joan Bertran Rusca, Viceng Branchadell Gallo, Miquel Moreno Ferrer, Mariona Sodupe Roure, Quimica Cuantica, 1, Sintesis,
2000

Bibliografia Complementaria

A. Szabo, N. S. Ostlund, Modern Quantum Chemistry, 1, Dover, 1996

Recomendacions
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Materias que se recomenda ter cursado previamente

Fisica: Fisica 1/V11G201V01102

Fisica: Fisica 1l/V11G201V01107

Matematicas: Matematicas I/V11G201V01103

Matematicas: Matematicas 11/V11G201V01108

Quimica fisica Ill: Quimica cuantica/V11G201V01303

Quimica fisica IV: Estrutura molecular y espectroscopia/V11G201V01307
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