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INTRODUCCION

El ingeniero en nanotecnologia tiene una sélida formaciéon en las ciencias
basicas, particularmente en quimica, que hoy en dia es beneficiada en gran
medida con los aportes proporcionados por la quimica computacional,
herramienta imprescindible cuando en el estudio de problemas quimicos es
requerida la interpretacién y el conocimiento de los fendmenos a escala
atémica y molecular.

La madurez a que han arribado los cddigos de quimica computacional en la
actualidad permite que propiedades de sustancias o materiales calculadas
compitan con las determinadas experimentalmente; también los estudios de
guimica computacional orientan el experimento, facilita la interpretacion de
los resultados que se obtienen, optimizan el disefio de tales experimentos y
aporta informacién de los materiales y procesos que no es accesible a los
mismos, tales como orbitales moleculares y estructura electrénica detallada.
En el método de quimica computacional la teoria, clasica o cuantica, es
implementada computacionalmente mediante programas especializados que
hacen posible la obtencién de la estructura y propiedades de los materiales
con el uso de cumulos de computadoras basadas en unidades de
procesamiento central (cpu) y unidades de procesamiento grafico (gpu).

Desde el punto de vista tedrico es deseable que el estudiante, para el mejor
aprovechamiento del curso, tenga presente los conocimientos adquiridos en
las diversas ramas de la quimica estudiadas (inorganica, organica,
fisicoquimica, bioquimica), asi como fisica moderna, fisica de estado sdlido,
calculo, ecuaciones diferenciales y métodos numéricos. Desde el punto de
vista practico el curso de quimica computacional se agiliza enormemente si
el estudiante posee habilidades en el uso del sistema operativo Linux y
programacién elemental en el lenguaje C.

El contenido del curso esta dividido en cinco unidades. La primera contiene la
Introduccién a la quimica computacional, la segunda abarca los métodos
basados en la fisica clasica, como son la mecanica y dindmica moleculares,
en tanto las siguientes tres unidades se refieren a métodos cuanticos para
calcular la estructura electrénica de sistemas quimicos, los cuales son
Hartree-Fock, Teoria de Perturbaciones y Teoria de Funcionales de la
Densidad. ElI 50 % del tiempo destinado al curso es empleado en la
realizacion de practicas de laboratorio de quimica computacional, empleando
programas de visualizacién molecular, de calculos de mecanica molecular y
de estructura electrénica, en las que la teoria es corroborada con calculos
computacionales. También a lo largo del cuatrimestre se desarrolla un
proyecto de investigacion en quimica computacional en el que el estudiante



realiza una busqueda bibliografica, ubica la metodologia de la investigacion y
la usa para obtener resultados, que analiza, discute y comunica mediante un
reporte final de proyecto. El curso de Quimica Computacional es requisito
indispensable para acceder al curso de Simulaciéon de Superficies impartido
en el siguiente cuatrimestre.



PROGRAMA DE ESTUDIOS



l I FICHA TECNICA
Subsistoma de gn:};c‘rsid_adcs NOMBRE DE LA ASIG NATU RA
Nombre: QUIMICA COMPUTACIONAL

Clave: QUC-ES

ifi - El alumno serd capaz de investigar la estructura y propiedades de
Justificacion: materiales y sustancias a través de métodos computacionales basados

Obietivo: Para predeur la estructura y propledades de nuevos materlales a5|
jetivo: como su comportamiento bajo condiciones fisicas y quimicas diversas.

Comunicar efectivamente; Saber trabajar en equipo; Ser
Habilidades: responsable en la inspeccidon; Conocer las herramientas basicas
del control de calidad; Conocer técnicas de muestreo.

Competencias

genéricas a Capacidad de abstraccidn, andlisis y sintesis; Capacidad de aplicar los

conocimientos en la practica; Capacidad de comunicacién oral y escrita.

desarrollar:
Capacidades a desarrollar en la Competencias a las que contribuye
asignatura la asignatura
Seleccionar las técnicas para la Dete_rminar los procedimier]tos de
nanoestructuraciéon y sintesis de | modificacion y/o sintesis ~ de
nanomateriales, empleando los | hanomateriales y nanodispositivos,

empleando la especificacién técnica
correspondiente para producirlos
sistemdticamente.

resultados de la evaluacién de la
eficacia de produccién para asegurar
que el nanoproducto cumpla con las

especificaciones tecnicas. Establecer los métodos de aplicacién de
nanomateriales empleando simulacién
computacional y pruebas experimentales
para solucionar los problemas en
diferentes areas.

Estimaciéon de tiempo HORAS TEORIA HORAS PRACTICA
(horas) necesario para Unidades de No No
transmitir el aprendizaje presenci | presenci | presenci | Presenc
aprendizaje al alumno, al al al ial
por Unidad de
Aprendizaje: ' 10 3 5 3
1 10 3 5 3




" 10 5
\Y 10
\Y 10 5 3
Total de horas por
cuatrimestre: 105
Total de horas por 7
semana:
Créditos: 6

suvena s Universidades
Politécnicas

DESARROLLO DE LA PRACTICA O PROYECTO

Nombre de la
asignatura:

Quimica Computacional

Nombre de la Unidad
de Aprendizaje:

1.- Introduccién a la quimica computacional

Nombre de la
practica o proyecto:

Introduccidn al sistema operativo Linux y sus editores de texto

Ndmero:

1 Duracidn
(horas) :

3

Resultado de
aprendizaje:

Aplica conocimientos basicos de Linux editar archivos de texto
necesarios para un calculo de quimica computacional y
establecer conexiéon remota con servidores de supercémputo.

Requerimientos
(Material o equipo):

Sistema operativo Linux, computadoras, acceso a servidor

remoto.

Actividades a desarrollar en la practica: Definir en prosa las actividades a desarrollar

en cada etapa.

v Utiliza comandos basicos Linux para leer, editar y manipular archivos de texto.
v Establece conexién remota con servidores de supercomputadora.

10




Evidencias a las que contribuye el desarrollo de la practica:

Bitacora de laboratorio
Reporte de practica de laboratorio

sumwemase Universidades
Politécnicas

DESARROLLO DE LA PRACTICA O PROYECTO

Nombre de la Quimica Computacional
asignatura:

Nombre de la Unidad | 1.- Introduccién a la quimica computacional
de Aprendizaje:

Nombre de la
practica o proyecto: | Construccidn y visualizacion de geometrias iniciales

, 2 Duracion
NUmero: 3
(horas) :

A partir de la formula de una molécula, utilizando programas
para construir y visualizar moléculas, obtiene su geometria
inicial.

Resultado de
aprendizaje:

Computadora personal, sistema operativo Linux, Gamess
(programa de quimica computacional), McMolPIt (programa de
visualizacion molecular), conexién a Internet.

Requerimientos
(Material o equipo):

Actividades a desarrollar en la préactica: Definir en prosa las actividades a desarrollar
en cada etapa.
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v Construye una molécula utilizando un constructor y visualizador molecular.
v" Obtiene el archivo de coordenadas atdémicas de una molécula.

Evidencias a las que contribuye el desarrollo de la practica:

Bitacora de laboratorio
Reporte de practica de laboratorio
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susiwemaae Universidades
Politécnicas

DESARROLLO DE LA PRACTICA O PROYECTO

Nombre de la
asignatura:

Quimica Computacional

Nombre de la Unidad
de Aprendizaje:

2.- Métodos de mecanica molecular

Nombre de la
practica o proyecto:

Analisis conformacional del acido cdlico

NUmero:

3 Duracidn

(horas) : 3

Resultado de
aprendizaje:

Utilizando programas de mecdanica molecular realiza el estudio
conformacional de una molécula para obtener la geometria de
equilibrio.

Requerimientos
(Material o equipo):

Computadora personal, sistema operativo Linux, Molecular
Operating Environmente (MOE, programa de quimica
computacional), McMolPlIt (programa de visualizacion molecular),
conexion a Internet.

Actividades a desarrollar en la practica: Definir en prosa las actividades a desarrollar

en cada etapa.

v' Obtiene la geometria inicial de una molécula con un visualizador molecular
v" Aplica programas de mecdanica molecular para obtener la geometria del
conférmero mas estable

Evidencias a las que contribuye el desarrollo de la practica:

Bitdcora de laboratorio

Reporte de practica de laboratorio
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DESARROLLO DE LA PRACTICA O PROYECTO

Nombre de la
asignatura:

Quimica Computacional

Nombre de la Unidad
de Aprendizaje:

2.- Métodos de mecanica molecular

Nombre de la
practica o proyecto:

Dindmica molecular de un colectivo NVT de cien moléculas de
agua para obtener su punto de ebullicién.

NUmero:

4 Duracidn

(horas) : 3

Resultado de
aprendizaje:

Calibra y efectla una dindmica molecular cldsica en un
colectivo candnico para obtener propiedades fisicas, como el
punto de ebullicién del agua.

Requerimientos
(Material o equipo):

Computadora personal, Windows (sistema operativo), Molecular
Operating Environment (MOE, programa de quimica
computacional), McMolPlIt (programa de visualizacion molecular),
conexion a Internet.

Actividades a desarrollar en la practica: Definir en prosa las actividades a desarrollar

en cada etapa.

v" Prepara un colectivo candnico de 100 moléculas
v' Ejecuta una dindmica molecular clasica
v" Obtiene propiedades fisicas, punto de ebullicién, a partir de una dindmica

molecular

Evidencias a las que contribuye el desarrollo de la practica:

Bitadcora de laboratorio

Reporte de practica de laboratorio
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DESARROLLO DE LA PRACTICA O PROYECTO

Nombre de la
asignatura:

Quimica Computacional

Nombre de la Unidad
de Aprendizaje:

3.- Estructura electrénica de moléculas

Nombre de la
practica o proyecto:

Calculo de la estructura electrénica de atomos y moléculas

con el método de Hartree-Fock

NUmero:

5 Duracidn
(horas) :

3

Resultado de
aprendizaje:

Aplica el método de Hartree-Fock para obtener la
configuracién electrénica de un atomo y la energia total,
eigenvalores y geometria optimizada de una molécula.

Requerimientos
(Material o equipo):

Computadora personal, Windows (sistema operativo), Gamess
(programa de quimica computacional), McMolPIt (programa de
visualizacion molecular), conexién a Internet.

Actividades a desarrollar en la practica: Definir en prosa las actividades a desarrollar

en cada etapa.

v" Calcula la estructura electréonica de un dtomo

v" Calcula la estructura electréonica de una molécula

v' Optimiza la geometria de una molécula

Evidencias a las que contribuye el desarrollo de la practica:

Bitacora de laboratorio

Reporte de practica de laboratorio
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DESARROLLO DE LA PRACTICA O PROYECTO

Nombre de la
asignatura:

Quimica Computacional

Nombre de la Unidad
de Aprendizaje:

Teoria de perturbaciones

Nombre de la
practica o proyecto:

4.- Optimizaciéon de geometria y calculo de estados excitados

de moléculas con MP2

NUmero:

6 Duracidn
(horas) :

3

Resultado de
aprendizaje:

Obtiene los primeros estados excitados de la molécula de
agua utilizando teoria de perturbaciones de Moller-Plesset de

segundo orden (MP2)

Requerimientos
(Material o equipo):

Computadora personal, Windows (sistema operativo), Gamess
(programa de quimica computacional), McMolPIt (programa de
visualizacion molecular), conexién a Internet.

Actividades a desarrollar en la practica: Definir en prosa las actividades a desarrollar

en cada etapa.

v' Optimiza la geometria de una molécula con el método de Hartree-Fock
v' Calcula los estados excitados de una molécula

Evidencias a las que contribuye el desarrollo de la practica:

Bitacora de laboratorio

Reporte de practica de laboratorio
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susiwemaae Universidades
Politécnicas

DESARROLLO DE LA PRACTICA O PROYECTO

Nombre de la
asignatura:

Quimica Computacional

Nombre de la Unidad
de Aprendizaje:

5.- Teoria de Funcionales de la Densidad (DFT)

Nombre de la
practica o proyecto:

Optimizaciéon de geometria y célculo de propiedades quimicas
con DFT

NUmero:

7 Duracidn
(horas) :

Resultado de
aprendizaje:

Utilizando DFT optimiza la geometria de una molécula y
calcula frecuencias vibracionales y entalpias de reaccion.

Requerimientos
(Material o equipo):

Computadora personal, Windows (sistema operativo), Gamess
(programa de quimica computacional), McMolPIt (programa de
visualizacion molecular), conexién a Internet.

Actividades a desarrollar en la practica: Definir en prosa las actividades a desarrollar

en cada etapa.

v' Optimiza la geometria de una molécula con DFT
v' Obtiene el espectro IR de una molécula a partir de un calculo de frecuencias

vibracionales

v Calcula la entalpia de una reaccién quimica

Evidencias a las que contribuye el desarrollo de la practica:

Bitdcora de laboratorio

Reporte de practica de laboratorio
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DESARROLLO DEL PROYECTO DE INVESTIGACION

Nombre de la
asignatura:

Quimica Computacional

Nombre de la Unidad
de Aprendizaje:

.- Introduccién a la guimica computacional

Nombre de la etapa
del proyecto:

Planteamiento del problema y revisién bibliogréafica

NUmero:

1 Duracidn
(semanas) :

Resultado de
aprendizaje:

Se plantea el problema a investigar y se reporta el estado del
arte del tema

Requerimientos
(Material o equipo):

Textos, manuales, bases de datos de revistas

Actividades a desarrollar en la practica: Definir en prosa las actividades a desarrollar

en cada etapa.

v' Describe el tema o problema a investigar
v' Realiza busqueda bibliografica del tema

Evidencias a las que contribuye el desarrollo de la practica:

Resumen de planteamiento del tema o problema a investigar
Resumen de la blUsqueda bibliografica
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DESARROLLO DEL PROYECTO DE INVESTIGACION

Nombre de la
asignatura:

Quimica Computacional

Nombre de la Unidad
de Aprendizaje:

Il.- Métodos de mecanica molecular

Nombre de la etapa
del proyecto:

Metodologia

NUmero:

2 Duracidn

3
(semanas) :

Resultado de
aprendizaje:

Se describe metodologia a usar en la investigacién (métodos

de quimica computacional, programas, calibracién de calculos,

etc.).

Requerimientos
(Material o equipo):

Textos, manuales, bases de datos de revistas

Actividades a desarrollar en la practica: Definir en prosa las actividades a desarrollar

en cada etapa.

v' Describe el problema quimico
v' Describe el uso de los métodos y programas de quimica computacional a

emplear

Evidencias a las que contribuye el desarrollo de la practica:

Resumen de la metodologia a usar en la investigacién

20
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DESARROLLO DEL PROYECTO DE INVESTIGACION

Nombre de la
asignatura:

Quimica Computacional

Nombre de la Unidad
de Aprendizaje:

I1l.- Estructura electréonica de moléculas

Nombre de la etapa
del proyecto:

Presentacidon de resultados

Ndmero:

3 Duracion
(semanas) :

Resultado de
aprendizaje:

Se calculan y presentan los resultados de la investigacion.

Requerimientos
(Material o equipo):

Computadora personal, Windows (sistema operativo), Gamess
(programa de quimica computacional), McMolPIt (programa de
visualizacion molecular), conexion a Internet.

Actividades a desarrollar en la practica: Definir en prosa las actividades a desarrollar

en cada etapa.

v Se realizan los cdlculos de quimica computacional
v' Se presentan los resultados

Evidencias a las que contribuye el desarrollo de la practica:




Reporte de calibracién de los calculos
Reporte de resultados de los célculos

suivemaae Universidades
Politécnicas

DESARROLLO DEL PROYECTO DE INVESTIGACION

Nombre de la
asignatura:

Quimica Computacional

Nombre de la Unidad
de Aprendizaje:

IV.- Teoria de perturbaciones

Nombre de la etapa
del proyecto:

Andlisis de resultados y conclusiones

Ndmero:

4 Duracidn
(semanas) :

Resultado de
aprendizaje:

Se analizan y discuten resultados de los calculos y se
establecen conclusiones

Requerimientos
(Material o equipo):

Textos, manuales, bases de datos de revistas

Actividades a desarrollar en la practica: Definir en prosa las actividades a desarrollar

en cada etapa.

v' Se analizan y discuten los resultados
v' Se elaboran conclusiones

22




Evidencias a las que contribuye el desarrollo de la practica:

Reporte de la discusidon de resultados
Resumen de las conclusiones

susiwemaae Universidades
Politécnicas

DESARROLLO DEL PROYECTO DE INVESTIGACION

Nombre de la
asignatura:

Quimica Computacional

Nombre de la Unidad
de Aprendizaje:

V.- Teoria de funcionales de la densidad (DFT)

Nombre de la etapa
del proyecto:

Informe final y exposicion del proyecto de investigacién

NUmero:

5 Duracion
(semanas) :

Resultado de
aprendizaje:

Comunicacién idénea de un proyecto de investigacion

Requerimientos
(Material o equipo):

Textos, manuales, bases de datos de revistas

23




Actividades a desarrollar en la practica: Definir en prosa las actividades a desarrollar

en cada etapa.

v' Elabora informe final del proyecto
v' Realiza exposicién del proyecto ante el grupo

Evidencias a las que contribuye el desarrollo de la practica:

Informe final del proyecto de investigacion
Diapositivas o resumen de la exposicién del proyecto

susvenae Universidades
Politécnicas

INSTRUMENTOS DE EVALUAC!ON
RUBRICA DEL REGISTRO DE BITACORA

DE LABORATORIO COMPUTACIONAL

ELEMENTOS DE

NIVEL DE DESEMPENO

EVALUACION
EXCEPCIONAL ACEPTABLE NOVATO
100 % 80 % 50 %
Fecha y nombre de Si Si Si
la practica
Registro de datos Si Si Incompleto
Registro de Completo Completo Incompleto
observaciones
Seiializaciones
importantes (alertas, Si No No

24




| aspectos clave, etc.) |

~ INSTRUMENTOS DE EVALUACION
RUBRICA DEL REPORTE DE PRACTICA DE

susienase Universidades LABORATORIO
Politécnicas
ELEMENTOS DE NIVEL DE DESEMPENO
EVALUACION
EXCEPCIONAL ACEPTABLE NOVATO
100 % 80 % 50 %
Objetivos Si Si Si
Introduccién Informacién completa del | Informacién completa del Informacién parcial del tema
tema tema
Metodologia La descripcién La descripcién La descripcién metodoldgica
metodoldgica es metodoldgica es completa no es completa ni clara

25




completa y clara

Presentacion de Completa y clara, incluye Completa Incompleta, descriptiva
resultados tablas, graficas y otros
recursos
No
Analisis de Incluyen discusion No
resultados quimica
Conclusiones Si No No
tl ) INSTRUMENTOS DE EVALUACION
RUBRICA DEL REPORTE DE PROYECTO
susisenssie Universidades DE |NVEST|GAC|ON
Politécnicas
ELEMENTOS DE NIVEL DE DESEMPENO
EVALUACION
EXCEPCIONAL ACEPTABLE NOVATO
100 % 80 % 50 %
Titulo y resumen Si Si Si

Introduccion Informacién completa del Informacién completa del Informacién parcial del tema
tema tema
Metodologia La descripcién La descripcién La descripcién metodolégica

metodoldgica es
completa y clara

metodoldgica es completa

no es completa ni clara

26




Presentacion de Completa y clara, incluye Completa Incompleta, descriptiva
resultados tablas, graficas y otros
recursos
No
Analisis de Incluyen discusién No
resultados quimica
Conclusiones Si No No

susinenade Universidades
Politécnicas

INSTRUMENTOS DE EVALUACION
EVALUACION DEL CURSO

Cada una de las cinco unidades del curso es evaluada con los siguientes

elementos:

Examen de conocimientos:
Practicas de laboratorio:

Proyecto de investigacién:

Hasta 4 puntos

Hasta 2 puntos cada una, totalizando no

mas de 3 puntos por unidad

Hasta 3 puntos en cada unidad

27



CALIFICACION DE UNIDAD Hasta 10 PUNTOS

La calificacién minima aprobatoria por unidad es 7 (SIETE).

La calificacion final del curso se obtiene sumando las calificaciones de cada
unidad y dividiendo entre 5. La calificacién minima aprobatoria del curso es:
7 (SIETE).

28




1.

GLOSARIO

Quimica computacional: Métodos computacionales basados en modelos
de la mecanica molecular, aproximaciones semiempiricas y teorias de
orbitales moleculares a primeros principios (ab initio) que permiten
determinar la estructura y propiedades moleculares.

Mecanica molecular: Aplica la mecanica clasica para modelar sistemas
moleculares, considerados particulas con masa y carga enlazadas por
resortes. La energia potencial de tales sistemas se obtiene a partir de
campos de fuerza.

Dinamica molecular: Método de simulacién computacional del
movimiento de N cuerpos basado en las leyes de Newton; los dtomos y
moléculas interactlan durante un periodo fijo de tiempo en el que las
variables dinamicas evolucionan generando las trayectorias, en tanto que
las fuerzas y la energia potencial son calculados empleando potenciales
de interaccion o campos de fuerza de mecanica molecular.

Campo de fuerza: En el contexto de la mecanica molecular, es la
ecuacion de la energia potencial de una molécula en la que los
componentes de la misma tienen expresiones explicitas.

Superficie de energia potencial: Describe la energia de un sistema
(conjunto de atomos) en términos de ciertos parametros, tales como
posiciones atdmicas (geometrias).

Confdérmero: Cada una de las posibles geometrias espaciales que puede
tener una molécula.

Método ab initio: Céalculo cuantico a primeros principios, libre de
parametros.

29
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