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2. Situacion, significado e importancia de la materia en el ambito de
la titulacion.

2.1. Moadulo al que pertenece la materia en el Plan de Estudios. Materias con las que
se relaciona.

Médulo 2 (M2) - Especializacion. La asignatura se relaciona con “sintesis organica avanzada y
mecanismos de reaccion” del modulo M1. Estas asignaturas son basicas para conocer aspectos
estructurales y mecanisticos de las reacciones en quimica organica.

2.2. Papel que juega este curso en ese bloque formativo y en el conjunto del Plan de
Estudios.

Esta asignatura estudia los principales métodos computacionales disponibles que permiten
explicar y/o predecir diferentes propiedades moleculares y reactividad quimica desde un punto de
vista teorico.

2.3. Conocimientos previos (recomendados/obligatorios) que los estudiantes han de
poseer para cursar la asignatura.

Asignaturas del médulo M1.

3. Objetivos del aprendizaje y competencias a alcanzar por el
estudiante con la asignatura.

3.1. Objetivos del aprendizaje.

Este curso pretende dotar al alumno de los fundamentos de los métodos computacionales que
se emplean actualmente para el célculo de la estructura y reactividad moleculares de especies
organicas, bio-organicas y organometalicas. Asimismo se introducirda el manejo de las
herramientas practicas para llevar a cabo estos calculos. Se pretende que al final del curso el
estudiante sea capaz de decidir y aplicar los métodos adecuados a cada problema.

3.2. Competencias basicas y generales.

CG1 - Trabajar en equipo con eficiencia en su labor profesional y/o investigadora

CG3 - Acceder a la informacién necesaria (bases de datos, articulos cientificos, etc.) y tener
suficiente criterio para su interpretacion y empleo

CG5 - Estar bien adaptados para seguir futuros estudios de doctorado en areas multidisciplinares

CG6 - Estar bien adaptados para desarrollar un trabajo en empresas tecnoldgicas relacionadas con
la Quimica Organica.

CG7 - Presentar publicamente los resultados de una investigaciéon o un informe técnico

3.3. Competencias especificas.

CE3 - Conocer los métodos mas habituales para el estudio tedrico de las moléculas organicas y los
mecanismos de reaccién

CE4 - Conocer y comprender los mecanismos de reaccion cominmente aceptados en Quimica
Organica y los métodos disponibles para su determinacion

3.4. Competencias transversales.

CT1 - Manejar las herramientas informaticas y las tecnologias de la informacion y la comunicacion,
asi como el acceso a bases de datos en linea

CT4 - Aplicar los conceptos, principios, teorias o modelos relacionados con la Quimica Organica a
entornos nuevos o poco conocidos, dentro de contextos multidisciplinares

CT6 - Demostrar capacidad de aprendizaje y trabajo auténomo para el desarrollo de su vida
profesional
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% 4. Contenidos del curso.

4.1. Epigrafes del curso:

Contenidos teoéricos:

1. Introduccion.

2. Métodos computacionais.

3. Mecanica molecular. Dinamica molecular.

4. Aplicaciones al disefio de compuestos bioactivos.

5. Métodos aproximados en mecanica cuantica: método variacional y método de perturbaciones.
Aproximacion de Born-Oppenheimer. Funcién de onda polielectroénica.

6. Métodos semiempiricos.

7. Método Hartree-Fock.

Métodos avanzados (IC, MP, CC). Teoria del funcional de la densidad. Métodos de anélisis de la
densidad electroénica.

9. Superficies de energia potencial.
10. Reactividad quimica.

11. Tratamiento del disolvente.

12. Métodos mixtos.

4.2. Bibliografia recomendada

4.2.1. Basica (manuales de referencia).

1.- A. R. Leach, Molecular Modelling, Principles and applications (2nd Edition) Prentice Hall, 2001.

2.- C. ]J. Cramer, Essentials of Computacional Chemistry, Theories and Models, Wiley, 2002.

3.- D. Young, Computational Chemistry, A Practical Guide for Applying Techniques to Real-Worl
Problems, Wiley-Interscience, 2001.

4.- ]. B. Foresman, A. Frisch, Exploring Chemistry with electronic Structure Methods. Second
Edition. Gaussian, Inc. Pittsburgh, PA., 1996.

4.2.2. Complementaria.

1.- F. Jensen, Introduction to Computacional Chemistry, Wiley, 1999.
2.- I. N. Levine, Quimica Cuantica, 52 ed., Prentice may, 2001.
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5. - Indicaciones metodoldgicas y atribucion de carga ECTS.

5.1. Atribucion de créditos ECTS.

TRABAJO PRESENCIAL EN EL HORAS TRABAJO PERSONAL DEL HORAS
AULA ALUMNO

Clases expositivas en grupo 14 Estudio autonomo individual o 15
grande en grupo

Clases interactivas en grupo 8 Resolucidon de ejercicios, u 31
reducido (Seminarios) otros trabajos propuestos

Tutorias en grupo muy 2 Elaboracion de ejercicios 5
reducido propuestos.

Total horas trabajo 24 Total horas trabajo 51
presencial en el aula o en personal del alumno

el laboratorio

5.2. Actividades formativas en el aula con presencia del profesor

El curso incluye clases expositivas y ejercicios practicos de calculo computacional que, idealmente, serian
llevados a cabo de forma individual.
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5.3. Calendario de actividades.

Enero Lunes Martes Miércoles Jueves Viernes
2015
12-14 h 5 6 7 8 9
12-14 h 12 13 14 15 16
12-14 h 19 20 21 22 23

Clases expositivas (tedricas)

Clases interactivas (Seminarios)

Clases interactivas (tutorias)

Dias no lectivos (festivos)
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6. Indicaciones sobre la evaluacion.

6.1. Procedimiento de evaluacion.

La calificacion final tendra en cuenta el resultado de un examen y la evaluacion de los ejercicios practicos.



