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* La Quimica Computacional es una rama de la Quimica que
utiliza computadoras para ayudar a estudiar y resolver
problemas quimicos mediante simulaciones computacionales
de sistemas moleculares.

 El alumno se iniciara en las aplicaciones de los diferentes
métodos de calculo. Ademas, aprendera el uso del software
necesario.

* El curso se organiza en clases de dos horas con el fin de
hacerlo fundamentalmente practico, centrandonos en las
aplicaciones a problemas de interés quimico.
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* Introduccion a los métodos de calculo de la estructura
molecular.

» Estudios conformacionales.

* Analisis de la densidad electronica.

* Aplicaciones a la espectroscopia.

* Aplicaciones al estudio de las propiedades termodinamicas.
* Aplicaciones a la reactividad quimica.

* Modelizacion de macromoléculas y biomoléculas.
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« Se hara un estudio de los métodos de calculo de la estructura
electronica, aplicandolo al calculo de curvas de energia
potencial de moléculas diatomicas.
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« Se analizaran las distintas conformaciones utilizando métodos
de dinamica clasica combinados con potenciales de mecanica
molecular.

https://youtu.be/QDvyCISY6T4
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Analisis de la densidad
electronica.

« El andlisis de la densidad permite estudiar la reactividad.

* En el ejemplo se estudia la variacidn de la diferencia de
densidad a lo largo del camino de minima energia de una
reaccion.

« Mas informacion en www.qfa.uam.es/QC
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» Se realizaran simulaciones de espectros, muy importantes si
queremos comparar con datos experimentales. Por ejemplo
para distinguir especies ceto y enol:
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« Se estudiara una reaccidn quimica calculando las energias
libres de reactivos y productos junto con su proporcion en el

equilibrio. Ademas se evaluara el estado de transicion con su
frecuencia imaginaria.
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» Se evaluara el camino de minima energia y las constantes
cinéticas, ademas de la cinética del proceso

» Calculo del potencial electrostatico molecular y su relacion
con lareactividad
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Mas informacidn:
Cristina Sanz-Sanz/Ignacio Ema

Departamento de Quimica Fisica Aplicada
Facultad de Ciencias

Tfno: 914973922/4785

E-mail:

Visita la pagina http://www.qfa.uam.es/QC

ampus Internaciona
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Mas informacion:
Antonio Picon

Departamento de Quimica
Facultad de Ciencias
Tfno: 914973360

E-mail:

WWW.Uuam.es
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