Curso de Post-grado sobre

QUIMICA TEORICA PARA QUIMICOS ORGANICOS

Docente responsable:

Dr. Miguel A. (Instituto Universitario de Bio-Organica Antonio Gonzalez, UNIVERSIDAD
DE LA LAGUNA, Canarias, Espafia)

Carga horaria: 30 h

Obijetivos del curso:

Mostrar las aplicaciones de la Quimica Teo6rica en el analisis estructural de compuestos
organicos y en el estudio y comprension de los mecanismos de las reacciones quimicas.
Todo ello dirigido a alumnos que desarrollan su actividad en el ambito de la Quimica
Organica

PROGRAMA DEL CURSO

1. CONTENIDOS TEORICOS

El programa que se presenta a continuacion tiene un caracter muy practico y el alumno ira
desarrollando en todo momento ejercicios en las computadoras disponibles en las que se
gjercitara tanto en los contenidos del mismo como en el empleo de los programas de calculo
mas destacados. Por ese motivo sélo se explicitan los principales items de cada tema.

Tema 1: Introduccion General. Breve visién de la Teoria de Orbitales Moleculares.

Funciones basicas y calculos ab initio.

Tema 2: El programa Gaussian. Optimizacién geométrica en sistemas de capa cerrada.
Optimizacién geométrica en sistemas de capa abierta. Célculos de fuerza.
Visualizacién de resultados mediante GausView. La determinacion de los
estados de transicion. El papel del disolvente. Metales pesados Yy

pseudopotenciales.



Tema 3:

Tema 4:

Tema5:

Tema 6:

Tema7:

Tema 8:

Tema 9:

Tema 10:

Orbitales naturales de enlace. Calculos en Gaussian y en el programa NBO.

Interpretacion de resultados. Visualizacion (GausView y Multiwfn).

Generalidades sobre la correlacion electronica. Teoria de las perturbaciones de
Moller-Plesset. Interacciones de configuracion.

Teoria del funcional de la densidad (DFT). Generalidades. Principales

funcionales. Indicadores de la reactividad basados en DFT

Teoria de los atomos en las moléculas (AIM). Generalidades. Uso de los
principales programas para el calculo AIM (AIM2000, AIMAII y Multiwfn).

Funcion de localizacion electronica (ELF).

Aplicaciones I: El andlisis de poblacion

Aplicaciones I1: Analisis de superficies y potencial electrostatico

Aplicaciones I11: Estudio de enlaces de hidrégeno. Interacciones debiles

Aplicaciones IV: La aromaticidad

2. CONTENIDOS PRACTICOS

intimamente ligado al desarrollo del curso tedrico que, en su mayoria, se llevara a

cabo sobre problemas especificos.

EVALUACION DEL CURSO:

La evaluacion de los conocimientos alcanzados por los alumnos y de los objetivos docentes



conseguidos se realizard parcialmente de forma continuada, a través del seguimiento de la
participacion en las diferentes actividades docentes, por el trabajo individual desarrollado, y
por pruebas parciales que permitan inferir el grado de conocimiento y la consecucién de los

objetivos. El proceso de evaluacion se complementara con un examen final en forma escrita.
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