ALLULTALY L6

OUIMICA

QFM202 — QUIMICA TEORICA

Caracter del curso Electiva
Semestre en que se dicta | Semestre impar (ver Cupo)
Numero de créditos 10

Carga horaria semanal

Clases tedricas: 4
Clases practicas: 2

(hs)
Previaturas Quimica General ll, Fisica 102, Matematica 02 6 Matematica B 6
Matematica 04, Fisicoquimica Molecular Basica.
Cupo Minimo 5 estudiantes para el curso formal (si no se llega al cupo, el

curso se dicta en modalidad personalizada de lecturas dirigidas y

reuniones de discusion).

Estructura Responsable:

Departamento de Experimentacion y Teoria de la Estructura de la Materia y sus Aplicaciones

(DETEMA), Grupo de Quimica y Biologia Computacional (CCBG)

Docente Responsable:
Oscar N. Ventura

Obijetivos:

Quimica Teérica (QFM202) es uno de los cursos centrales en la formaciéon del Magister o el Doctor en
Quimica Tedrica. Esta destinado a estudiar en profundidad la teoria subyacente en los métodos corrientes de
calculo quimico cuantico (semiempiricos, ab initio y de funcionales de la densidad) enfatizando el aspecto
formal y matematico de toda la teoria. Si bien se describen en el curso los métodos de célculo, se enfatiza en
su aspecto matematico mas que en sus aplicaciones practicas a la Quimica (dado que esto es el contenido de

Quimica Computacional, QFM203)

Objetivos especificos:

e Desarrollar a fondo la formulacion teérica de la aplicacién de la mecanica cuantica a la Quimica.

e Proporcionar las herramientas matematicas y fisicas fundamentales para la descripcion de la

estructura nuclear y electronica de sistemas aislados en fase gaseosa.

e Proporcionar las herramientas matematicas y fisicas necesarias para la descripcion de la estructura

nuclear y electronica de sistemas en interaccion.
e Dar una introduccién a los fenémenos dinamicos.

Contenido:

1. Repaso de los Conceptos Fundamentales de Mecanica Cuantica

Postulados de la Mecanica Cuantica. Postulado 1: Estado Cuantico. Postulado 2: Evolucién temporal de un
estado cuantico. Postulado 3: Propiedades Observables y Operadores. Postulado 4: Medida de una
propiedad. Postulado 5: Valor promedio de una propiedad fisica. Consecuencias de los postulados.
Propiedades de los estados estacionarios. Compatibilidad de las magnitudes fisicas. Teorema Variacional.

2. Overview de los conceptos tedricos

Introduccion. La ecuacién de Schrédinger. EI Hamiltoniano molecular. La aproximaciéon Born-Oppenheimer.
Superficies de energia potencial. Mecanica molecular. Método Hartree-Fock. Orbitales moleculares. Espin
electrénico. Conjuntos de funciones de base. El principio variacional. Las ecuaciones Roothaan-Hall. Capa

Fecha MA-SGC-2-3 | V.1
Res. 109,
CFQ Pagina 1 de 3
03/07/2025




PALLIL ALY 1

QUIMICA

QFM202 — QUIMICA TEORICA

cerrada y capa abierta. Métodos post-Hartree-Fock. Interacciéon de Configuraciones. Métodos
perturbacionales. Coupled Clusters. Métodos multiconfiguracionales. Métodos semiempiricos. Métodos de
funcionales de la densidad. Propiedades moleculares.

3. El método Hartree-Fock

La Ecuacién de Schrédinger Electrénica. Métodos Hartree-Fock. Generalidades. Los operadores
Coulombiano, de Intercambio y de Fock. Ecuaciones de Hartree-Fock. Interpretacién de las soluciones. El
espin electrénico. Generalidades. Operadores de espin. Determinantes restringidos y no restringidos. El
meétodo de campo autoconsistente. Generalidades. El caso de capa cerrada: RHF y las ecuaciones de
Roothaan. El caso de capa abierta: UHF y las ecuaciones de Pople-Nesbet.

4. Meétodos semiempiricos
Métodos de Hiickel (HMO, EHT). Métodos ZDO (CNDO, INDO). Métodos MNDO y derivados (AM1, PM3).
Métodos para calculos espectroscopicos (INDO/S, ZINDO/S-CI)

5. Métodos ab initio

Generalidades. Funciones de base contraidas. Funciones primitivas basicas. Funciones primitivas
adicionales. Funciones de polarizacion. Funciones de enlace. Funciones difusas. Eleccién de los
coeficientes de la contraccion. Conjuntos especiales de funciones de base. El error de superposicion de
base. La correccién counterpoise. El método del "Hamiltoniano Quimico". Integrales y Derivadas. Integrales
sobre funciones gaussianas. Derivadas de la energia respecto a las coordenadas nucleares.

6. Meétodos de funcionales de la densidad

7. Métodos post-Hartree-Fock

Interaccion de Configuraciones. Métodos Perturbacionales. Aproximacion de Pares Acoplados. SCF
Multiconfiguracional (MCSCF) y GVB. Interaccién de Configuraciones Multireferencia (MRCI). Modelos
Quimicos (Gn, CBS, etc)

8. Analisis tedrico de las PES
Generalidades. Geometria de las Hiperficies de Energia Potencial. Ajuste numérico de Hiperficies de
Energia Potencial

9. Localizacion de puntos estacionarios en las PES
Localizacion de Minimos. Localizacion de Puntos de Ensilladura. Caminos de Reaccién sobre las
Hiperficies de Energia Potencial. Trayectorias clasicas.

10. Andlisis de la funcidon de onda y de la densidad electrénica

Densidad electronica y potencial electrostatico. Momentos multipolares. Distribucion puntual de la Densidad
Electrénica (cargas). Analisis Poblacional de Mulliken. Analisis Poblacional de Mayer. Analisis Poblacional
sobre orbitales naturales (Weinhold). Cargas derivadas del potencial electrostatico. Teoria de Bader
(Atomos en Moléculas, AIM). Similitud Molecular. Introduccién a la similitud en Quimica. Similitud molecular
y quimica cuantica(Carbd). Aspectos topolégicos de la similitud molecular .

11. La ecuacion del movimiento nuclear
Hamiltoniano de rotacién-vibracion. Aproximacién arménica y anarmonicidad. Intensidades de las
transiciones en el IR. Dinamica

12. Quimica cuantica relativista
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Bibliografia:
Estos libros sirven para profundizar ideas o para cubrir material que no se ve en el curso.

1. Introduction to computational chemistry

Frank Jensen (J. Wiley & Sons, Chichester, 2001)

2.  Computational chemistry: A practical guide for applying techniques to real-world problems
David C. Young (J. Wiley & Sons, New York, 2001)

3. Ideas of Quantum Chemistry

Lucjan Piela (Elsevier, Amsterdam, 2007)

4. Methods of Molecular Quantum mechanics

Valerio Magnasco, (J. Wiley & Sons, Chichester, 2009)

5. Molecular Modeling Basis

Frank Jensen (CRC Press, Taylor and Francis, Boca Raton, 2010)
6. Handbook of Computational Chemistry

Jerzy Leszczynski (ed.) (Springer Verlag, Heidelberg, 2012)

Modalidad del Curso:

Tedrico Practico Laboratorio Otros (*)
Asistencia
Obligatoria No No N/A N/A
Modalidad Flexible
(carga horaria minima) N/A N/A

(*) Especificar (talleres, seminarios, visitas, tareas de campo, pasantias supervisadas, etc.)

Régimen de ganancia:

Primer parcial: 25 puntos
Segundo parcial: 35 puntos
Total parciales: 60 puntos

Total: 60 puntos

Dos evaluaciones parciales (en las semanas correspondientes) que en total deben sumar 60 puntos.
a) si se supera el 50% (30 puntos) se exonera, b) si se esta entre 30 y 50% (18-30 puntos) se
aprueba el curso y se puede rendir el examen, c) con menos del 30% (18 puntos) se tiene un periodo
de 1 afio para rendir el examen, antes de un nuevo dictado.

En caso de realizarse como curso de postgrado se adiciona un mini-proyecto integrador
final con una duraciéon minima de horas de trabajo para alcanzar los 11 créditos.

Por mayor informacion visitar la pagina del curso o consultar directamente en la estructura responsable de
la asignatura.
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