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Profesores

Horario de atencion a los alumnos
Profesor/a Hora de inicio Hora de fin Dia Fecha inicial ~ Fecha final Despacho /

Edificio

Antonio Frontera Beccaria
Responsable Hay que concertar cita previa con el/la profesor/a para hacer una tutoria
toni.frontera@uib.es
Contextualizacion
]
PROFESORADO:

Prof. Antonio Frontera (doctor en Quimica, 1994 por la UIB) es Catedratico de Universidad del Area de
Quimica Organica del Departamento de Quimica de la UIB. Su contribucion en el campo de la Quimica
Computacional se traduce en mas de cuatro centenares de publicaciones en revistas de prestigio internacional.
Ademas, desde hace afios ha venido impartiendo la asignatura de Quimica Organica Computacional del Master
de Ciencia y Tecnologia Quimica (MCTQ), con un contenido muy parecido a la asignatura del nuevo plan de
estudios del Master en Ciencia y Tecnologia Quimica (MCTE).

ASIGNATURA:

Este curso persigue, como objetivo central, que los alumnos adquieran los conceptos tedricos basicos sobre
los que se fundamentan los diferentes métodos de calculo de modelizacién molecular disponibles y que, a lo
largo del curso, vayan formando el criterio necesario para seleccionar el método mas apropiado para resolver
un problema concreto y, ademas, saquen el maximo partido a los recursos (hardware y software) de que
dispongan.

Los capitulos primero y segundo del programa se centran en la aplicacion de los fundamentos de la mecanica
cuantica y en la teoria del funcional de la densidad para resolver problemas practicos. En ambos casos se
estructura la materia en tres niveles, empezando con la capacidad de los diferentes métodos para asociar
una energia a cualquier disposicion espacial de los diferentes atomos del sistema que se pretende estudiar,
permitiendo al usuario determinar los cambios de energia asociados a las diferentes posiciones de los atomos
integrantes. En un segundo nivel, se aborda el calculo en si mismo, mediante la optimizacion de geometrias.
En el tercer nivel, se analizan los resultados de los céalculos tanto para evaluar las propiedades como para
comprobar que se han llevado a cabo correctamente.
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El tercer capitulo se centra en la resolucién de problemas practicos mediante el uso de técnicas
computacionales. Se le da al alumno la posibilidad de investigar de forma teodrica cualquier aspecto de su
trabajo final de master para de este modo incentivar su interés por la asignatura.

El curso ha sido disefiado a partir del trabajo que el profesor responsable vienen desarrollando dentro del
grupo de investigacion de Quimica Supramolecular de la UIB.

Requisitos
|

Esenciales
Tener conocimientos basicos de Quimica Cuantica y Quimica Organica.
Recomendables

Tener conocimientos basicos de Quimica Fisica Organica.

Competencias
. ___________________________________________________________________________________________________________________|

Especificas
* No tiene competencias especificas
Genéricas

* Capacidad de abstraccion, analisis y sintesis (G1)

* Compromiso ético, con la calidad y con la preservacion del medio ambiente (G2)

* Habilidades para buscar, procesar y analizar informacion procedente de fuentes diversas (G3)
Basicas

* Se pueden consultar las competencias basicas que el estudiante tiene que haber adquirido al finalizar el
master en la siguiente direccion: http://estudis.uib.cat/es/master/comp_basiques/

Contenidos
.|

Contenidos tematicos

Unidad 1. Quimica cuéntica
a) Métodos en Mecanica Cudntica: Introduccion. Mecanica Cuantica. Atomos
monoelectrénicos. Atomos polielectronicos y moléculas. El método Hartree-Fock. Funciones
de base. Correlacion electronica.

b) Geometrias, Energias y Propiedades: Métodos de minimizacion de la energia potencial
y de su derivada: Determinacion de geometrias. Exploracion de las superficies de energia
potencial: minimos de energia y estados de transicion. Propiedades moleculares: potenciales de
ionizacion, afinidades electronicas. Frecuencias vibracionales y propiedades termodinamicas:
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entropias, efectos isotdpicos, correcciones debidas a la energia vibracional en el punto cero
(ZPE). Propiedades electronicas: momentos dipolares y distribucion de carga molecular.

¢) Aplicaciones de las diferentes teorias al estudio de propiedades de moléculas organicas y de
su reactividad. Utilizacion del programa SPARTAN.

Unidad 2. Teoria del funcional de la densidad
a) Utilizacion de métodos DFT para resolver problemas practicos. Calculo de perfiles de
reaccion. Caracterizacion de estados de transicion.

b) Aplicaciones seleccionadas de calculos basados en la Teoria del Funcional de la Densidad al
estudio tedrico de la estructura electronica y la reactividad de moléculas organicas. Utilizacion
del programa SPARTAN.

Unidad 3. Resolucion Problemas Practicos
a) Mediante los conocimientos adquiridos en las Unidades 1y 2, el alumno debera resolver con
la ayuda guiada del profesor un problema nuevo que pueda incluso derivar en una publicacion
cientifica.

b) Como alternativa al punto a), se aplicaran los concimientos adquiridos en las unidades 1y 2
para resolver problemas relacionados con el propio trabajo fin de Méaster del Alumno

Metodologia docente

Actividades de trabajo presencial (1,44 créditos, 36 horas)

Modalidad Nombre Tip. agr.  Descripcion Horas
Clases tedricas Clases magistrales  Grupo grande (G) Mediante el método expositivo el profesor establecera 6
(AlD) los fundamentos tedricos de las unidades didacticas que

componen la materia. Ademas se dara informacion sobre el
método de trabajo aconsejable y el material didactico que
habra de utiizar el alumnado para preparar de forma autdnoma
los contenidos (M1)

Seminarios y Seminarios Grupo mediano (M)Mediante el método de resolucion de ejercicios y problemas 28
talleres presenciales (A2) el alumno pondra en préctica los procedimientos y técnicas
expuestos en las clases tedricas (M9)

Evaluacion Pruebas orales (A3) Grupo grande (G) El estudiante dispondra de material didactico especifico para 2
preparar el contenido de la exposicién y el asesoramiento
del profesorado. El profesorado y el resto del alumnado
realizaran preguntas al finalizar la exposicion que ayudaran a
la evaluacién de la actividad

Al inicio del semestre estard a disposicion de los estudiantes el cronograma de la asignatura a través de la
plataforma UIBdigital. Este cronograma incluira al menos las fechas en las que se realizaran las pruebas de
evaluacion continua y las fechas de entrega de los trabajos. Asimismo, el profesor o la profesora informara
a los estudiantes si el plan de trabajo de la asignatura se realizara a través del cronograma o mediante otra
via, incluida la plataforma Aula Digital.
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Actividades de trabajo no presencial (4,56 créditos, 114 horas)

Modalidad Nombre Descripcion Horas
Estudio y trabajo  Analisis critico de un El alumno realizara un informe escrito en el que deberd analizar 40
autonomo trabajo cientifico (A8) criticamente un trabajo cientifico asignados individualmente (M2)

individual

Estudio y trabajo  Preparacion de las Cada alumno tendra dos semanas para preparar la exposicion oral del tema 74
autonomo exposiciones orales (A12) asignado.

individual

Riesgos especificos y medidas de proteccion

Las actividades de aprendizaje de esta asignatura no conllevan riesgos especificos para la seguridad y salud
de los alumnos y, por tanto, no es necesario adoptar medidas de proteccion especiales.

Evaluacion del aprendizaje del estudiante
1

Fraude en elementos de evaluacion

De acuerdo con el articulo 33 del Reglamento Académico, "con independencia del procedimiento disciplinario
que se pueda seguir contra el estudiante infractor, la realizacion demostrablemente fraudulenta de alguno de
los elementos de evaluacion incluidos en guias docentes de las asignaturas comportara, a criterio del profesor,
una minusvaloracion en su calificacion que puede suponer la calificacion de «suspenso 0» en la evaluacion
anual de la asignatura”.

Pruebas orales (A3)

Modalidad Evaluacion
Técnica Pruebas orales (no recuperable)
Descripcion El estudiante dispondra de material didactico especifico para preparar el contenido de la exposicion y el

asesoramiento del profesorado. El profesorado y el resto del alumnado realizaran preguntas al finalizar la
exposicion que ayudaran a la evaluacion de la actividad

Criterios de evaluacion Eficacia del formato de presentacion para la comprension de la materia. Adecuacion del ritmo de exposicion.
Adecuacion del orden de los contenidos. Claridad de la exposicion para la comprension de la materia. Grado
de preparacion de la materia para la exposicion (EV12)

Porcentaje de la calificacion final: 50%
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Analisis critico de un trabajo cientifico (A8)
Modalidad Estudio y trabajo autonomo individual
Técnica Trabajos y proyectos (recuperable)
Descripcion El alumno realizara un informe escrito en el que debera analizar criticamente un trabajo cientifico asignados

individualmente (M2)

Criterios de evaluacion Se evaluara la utilizacion de conceptos y procedimientos propios de la materia, asi como las aportaciones
personales que reflejen la adquisicion de las competencias basicas y generales de la materia (EV13). También
se evaluara la presentacion de los informes de acuerdo con la calidad y estructura de un trabajo cientifico.

Porcentaje de la calificacion final: 50%

Recursos, bibliografia y documentacion complementaria
___________________________________________________________________________________________________________________|

Bibliografia basica

Leach, Andrew R.

Molecular modelling: principles and applications /Andrew R. Leach.

2nd Ed. Harlow, England; New York: Prentice Hall, 2001.

Cramer, Christopher J.

Essentials of computational chemistry: Theories and models /Christopher J. Cramer.
West Sussex, England: J. Wiley, c2002.

Bibliografia complementaria

Ragué Schleyer, Paul von.

Encyclopedia of computational chemistry /editor-in-chief, Paul von Ragué Schleyer.

Chichester: John Wiley,c1998.

Parr, Robert G.

Density-functional theory of atoms and molecules /Robert G. Parr and Weitao Yang.

New York :Oxford University Press;Oxford :Clarendon Press,1989.

Modern density functional theory: a tool for chemistry /edited by J.M. Seminario, P. Politzer.
Amsterdam; Oxford: Elsevier, 1995.

Chemical applications of density-functional theory /ed., Brian B. Laird, Richard B. Ross, Tom Ziegler.
Washington, DC : American Chemical Society,1996.
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