GUIA DOCENTE QUIMICA
COMPUTACIONAL
GRADO EN QUIMICA

1.- FICHA IDENTIFICATIVA

Datos de la Asignatura

Cadigo: 34218
Nombre: QUIMICA COMPUTACIONAL
Curso académico: 2013-14

Coordinacion

usuario interno Universitat

1 | Ignacio Nilo Tufidn Garcia de
Vicuia

2 | Ignacio José Nebot Gil

3 | Usuario Coord. 3

VNIVERSITAT & ® VALENCIA




2.- RESUMEN

Valencia

DESCRIPTORS: Models tedrics i simulacié computacional.
Mecanica molecular. Dinamica molecular. Quimica quantica. Calcul
de propietats. Aplicacions.

Juntament amb la Teoria i I'Experiment, la Simulacié (modelitzacid)
és el tercer pilar del coneixement cientific. Des de la década dels
90, l'evolucié de la informatica ha permés la incorporacio util i
efectiva de la modelitzacié en I'entorn Quimic: La Quimica
Computacional.

La Quimica Computacional és un area del coneixement
multidisciplinaria. En ella convergeixen informatica i documentacio,
la matematica (optimitzacid, algebra d'operadors, calcul, equacions
diferencials, etc.) la fisica i quimica-fisica, la quimica quantica, la
bioquimica, les quimiques organica, inorganica i analitica i fins i tot
I'enginyeria. Es pretén, doncs, donar una visio global de la Quimica
des de la perspectiva de la modelitzacié com eix vertebrador de
tots els coneixements adquirits durant els estudis.

Castellano

DESCRIPTORES: Modelos tedricos y simulacion computacional.
Mecanica molecular. Dinamica molecular. Quimica cuantica.
Calculo de propiedades. Aplicaciones.

Juntamente con la Teoria y el Experimento, la Simulacion
(modelizacion) es el tercer pilar del conocimiento cientifico. Desde
la década de los 90, la evolucion de la informatica ha permitido la
incorporacion util y efectiva de la modelizacion en el entorno
Quimico: La Quimica Computacional.[]

La Quimica Computacional es un area del conocimiento
multidisciplinar. En ella convergen informatica y documentacion, la
matematica (optimizacién, algebra de operadores, calculo,
ecuaciones diferenciales, etc.) la fisica y quimica-fisica, la quimica
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cuantica, la bioquimica, las quimicas organica, inorganica y
analitica e incluso la ingenieria. Se pretende, pues, dar una vision
global de la Quimica desde la perspectiva de la modelizacién como
eje vertebrador de todos los conocimientos adquiridos durante los
estudios.

English

DESCRIPTORS: Theoretical models and computational simulation.
Molecular mechanics. Molecular dynamics. Quantum chemistry.
Calculation of properties. Applications.

Jointly with the Theory and the Experiment, the Simulation
(modelling) is the third pillar of the scientific knowledge. From the
decade of the 90, the evolution of the computing has allowed the
useful and effective incorporation of the modelling in the Chemical
surroundings: The Computational Chemistry.

The Computational Chemistry is an area of the multidisciplinary
knowledge. In her they converge computer and documentation, the
mathematics (optimisation, algebra of operators, calculation,
differential equations, etc.) the physics and chemical-physical, the
quantum chemistry, the biochemistry, the organic chemists,
inorganic and analytical and even the engineering. It pretends, then,
give a global vision of the Chemistry from the perspective of the
modelling as backbone of all the knowledges purchased during the
studies.
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3.- CONOCIMIENTOS PREVIOS

Otros tipos de requisitos

Valencia

PRERREQUISITS: Enllag quimic i Estructura de la Matéria, Algebra
Lineal, Matematiques, Calcul Numeéric, Fonaments d'Informatica,
Calcul Diferencial, Quimiometria, Quimica Fisica Il, Quimica
Inorganica, Bioquimica, Quimica Organica (Avangada).

CONEIXEMENTS PREVIS: Els impartits en les assignatures
prerequisit, especialment els adquirits com fonaments de
matematiques, estadistica, optimitzacid6, mecanica quantica i
espectroscopia.

Castellano

PRERREQUISITOS: Enlace quimico y Estructura de la Materia,
Algebra Lineal, Matematicas, Calculo Numérico, Fundamentos de
Informatica, Calculo Diferencial, Quimiometria, Quimica Fisica II,
Quimica Inorganica, Bioquimica, Quimica Organica (Avanzada).

CONOCIMIENTOS PREVIOS: Los impartidos en las asignaturas
prerrequisito, especialmente los adquiridos como fundamentos de
matematicas, estadistica, optimizacion, mecanica cuantica y
espectroscopia.

English

PREREQUISITES: Chemical bond and Structure of the Matter,
Linear Algebra, Mathematics, Numeric Calculation, Foundations of
Informatics, Differential Calculation, Chemometrics, Physical
Chemistry Il, Inorganic Chemistry, Biochemistry, Organic Chemistry
(Advanced).

PREVIOUS KNOWLEDGES: Those given in the prerequisite
matters, especially those obtained like as foundations of
mathematics, statistics, optimisation, quantum mechanics and
spectroscopy.
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4.- COMPETENCIAS

C1 Capacidad de analisis y sintesis

C2 Capacidad inductiva y deductiva

C3 Capacidad de organizaciéon y planificacion
C5 Resolucion de problemas

C6 Toma de decisiones

C12 Razonamiento critico

C13 Capacidad de gestion de la informacién

C14 Capacidad de uso de las tecnologias de la informaciéon y
comunicacion

C15 Compromiso ético con perspectiva de género
C18 Creatividad

C20 Motivacion por la calidad

Los estudiantes han de demostrar poseer y comprender conocimientos
en:

CE1 Los aspectos principales de terminologia quimica, nomenclatura,
convenios y unidades

CE3 Las caracteristicas y comportamiento de los diferentes estados de la
materia y las teorias empleadas para describirlos

CE4 Los tipos principales de reaccién quimica y sus principales
caracteristicas asociadas

CE5 Principios de la Mecanica Cuantica y su aplicacion a la descripcién de
la estructura y propiedades de atomos y moléculas

CE10 La metrologia de los procesos quimicos incluyendo la gestion de
calidad

CE11 La relacion entre propiedades macroscopicas y propiedades de
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atomos y moléculas individuales, incluyendo macromoléculas (naturales
y sintéticas), polimeros, coloides y otros materiales

CE12 La estructura y reactividad de las principales clases de
biomoléculas y la quimica de los principales procesos bioldgicos

CE13 Capacidad para demostrar el conocimiento y comprension de los
hechos esenciales, conceptos, principios y teorias relacionadas con las
areas de la Quimica

CE14 Resolucion de problemas cualitativos y cuantitativos segin
modelos previamente desarrollados

CE20 Interpretacion de datos procedentes de observaciones y medidas
en el laboratorio en términos de su significacion y de las teorias que la
sustentan

CE22 Capacidad para relacionar teoria y experimentacion
CE23 Reconocer y valorar los procesos quimicos en la vida diaria

CE24 Comprensién de los aspectos cualitativos y cuantitativos de los
problemas quimicos
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5.- RESULTADOS DE APRENDIZAJE

Valencia

1.- Demostrar capacitat per a distingir els dominis d'aplicacio de les
diferents teories, métodes i models de la Quimica Computacional
(C1, C20, CES3, CE5, CE11, CE12, CE14, CE22).

2.- Demostrar capacitat per a seleccionar el metode adequat al
tipus de problema quimic i conéixer els errors previstos (C6, C13,
C14, CE12, CE13, CE14).

3.- Demostrar capacitat per a reconéixer els efectes quimic-fisics
que son tinguts en compte i sdn necessaris en els calculs i
simulacions de compostos i reaccions quimiques (C1, CE3, CE12,
CE13, CE24).

4.- Demostrar coneixement actualitzat de I'estat de les aplicacions
informatiques (“programari”) de calcul i simulacié de major us en
Quimica Computacional i els seus principals “problemes diana”
(“target problems”) (C12, C13, C14, CE1, CE11).

5.- Demostrar capacitat de generar informacié computacional
(dades d'entrada ( “input”), formats usuals en les aplicacions de
Quimica Computacional...) a partir de dades quimiques (férmules
empiriques, moleculars o estructurals, simetria molecular...) (C5,
C14, C18, CE1, CE10, CE13, CE14, CE20).

6.- Demostrar capacitat de realitzar de simulacions computacionals
basiques d'estructures moleculars, propietats moleculars i
reaccions quimiques en fase gas (C3, C14, CE3, CE4, CE11,
CE13).

/.- Demostrar capacitat de realitzar simulacions computacionals
basiques en sistemes infinits, mitjans condensats o entorns
biologics (C3, C13, C14, C15, CE3, CE11, CE13).

8.- Demostrar capacitat d'analitzar i valorar els resultats de les
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simulacions computacionals (C1, C2, C3, C6, C12, C13, C14,
CE11, CE23, CE24).
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Castellano

1.- Demostrar capacidad para distinguir los dominios de aplicacion de
las diferentes teorias, metodos y modelos de la Quimica Computacional
(C1, C20, CE3, CE5, CE11, CE12, CE14, CE22).

2.- Demostrar capacidad para seleccionar el método adecuado al tipo de
problema quimico y conocer los errores esperables (C6, C13, C14, CE12,
CE13, CE14).

3.- Demostrar capacidad para reconocer los efectos quimico-fisicos que
son tenidos en cuenta y son necesarios en los célculos y simulaciones de
compuestos y reacciones quimicas (C1, CE3, CE12, CE13, CE24).

4.- Demostrar conocimiento actualizado del estado de las aplicaciones
informaticas (“software”) de calculo y simulacion de mayor uso en
Quimica Computacional y sus principales “problemas diana” (“target
problems”) (C12, C13, C14, CE1, CE11).

5.- Demostrar capacidad de generar informacion computacional (datos
de entrada ( “input™), formatos usuales en las aplicaciones de Quimica
Computacional...) a partir de datos quimicos (formulas empiricas,
moleculares o estructurales, simetria molecular...) (C5, C14, C18, CE1,
CE10, CE13, CE14, CE20).

6.- Demostrar capacidad de realizar de simulaciones computacionales
basicas de estructuras moleculares, propiedades moleculares y
reacciones guimicas en fase gas (C3, C14, CE3, CE4, CE11, CE13).

7.- Demostrar capacidad de realizar simulaciones computacionales
basicas en sistemas infinitos, medios condensados 0 entornos bioldgicos
(C3, C13, C14, C15, CE3, CE11, CE13).

8.- Demostrar capacidad de analizar y valorar los resultados de las
simulaciones computacionales (C1, C2, C3, C6, C12, C13, C14, CE11,
CE23, CE24).
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English

1. - Demonstrate the ability to distinguish the domains of application
of the various theories, methods and models of Chemistry (C1,
C20, CE3, CE5, CE11, CE12, CE14, CE22).

2. - Demonstrate the ability to select the appropriate method to the
type of chemical problem and know the expected errors (C6, C13,
C14, CE12, CE13, CE14).

3. - Demonstrate ability to recognize chemical-physical effects that
are taken into account and are required in the calculations and
simulations of chemical compounds and reactions (C1, CE3, CE12,
CE13, CE24).

4. - Demonstrate current knowledge of the status of applications
(Software) for the calculation and simulation of wide use in
Computational Chemistry and its main "target problems" (C12, C13,
C14, CE1, CE11).

5. - Demonstrate ability to generate computational information
(input, common formats in Computational Chemistry applications...)
from chemical data (empirical, molecular or structural formulas,
molecular symmetry...) (C5, C14, C18, CE1, CE10, CE13, CE14,
CEZ20).

6. - Demonstrate ability to perform basic computer simulations of
molecular structures, molecular properties and chemical reactions
in the gas phase (C3, C14, CE3, CE4, CE11, CE13).

7. - Demonstrate ability to perform basic computer simulations of
infinite systems, condensed media or biological environments (C3,
C13, C14, C15, CE3, CE11, CE13).

8. - Demonstrate ability to analyse and assess the results of the
computer simulations (C1, C2, C3, C6, C12, C13, C14, CE11,
CE23, CE24).
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6.- DESCRIPCION DE CONTENIDOS

Numero de orden:

1

Nombre de la U.T. (Valencia):

Familiaritzacié amb I’entorn de calcul

Nombre de la U.T. (Castellano):

Familiarizacién con el entorno de célculo

Nombre de la U.T. (English):

Hands-on calculation environment

Descripcion de contenidos (Valencia):

2 sessions d’aula d’informatica de 1,5 hores cada una:

e Quimica Computacional
o L’entorn de treball: Linux
e Energia potencial molecular

e Especificacio de la geometria molecular: matriu-Z

e L’input de Gaussian

Descripcion de contenidos (Castellano):

2 sesiones de aula de informatica de 1,5 horas cada una:

e Quimica Computacional
e Elentorno de trabajo: Linux
e Energia potencial molecular

e Especificacion geometria molecular: matriz-Z

e Elinput de Gaussian

Descripcion de contenidos (English):

2 sessions in the computer lab of 1,5 hours each:

e Computational Chemistry

e Computer work environment: Linux

e Molecular Potential Energy

e Molecular geometry specification: Z- matrix

e Gaussian input
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Numero de orden: 2

Nombre de la U.T. (Valencia): Seminari sobre Hartree-Fock (I)

Nombre de la U.T. (Castellano): | Seminario sobre Hartree-Fock (1)

Nombre de la U.T. (English): Seminar on Hartree-Fock (l)

Descripcion de contenidos (Valencia):

1 Sessié de seminari de 1,5 hores
Equacions de Hartree-Fock (HF)

e Hamiltonia molecular

e Funciones polielectroniques i monoelectroniques.

e Energia molecular: Integrals de core, de Coulomb y d’intercanvi
e Regles de Slatir

e Operadors de Coulomb y d’intercanvi

e Obtencio dels spin-orbitals optims: Teorema de Brillouin

e Operador de Fock: Equacions de HF

e Equacions canoniques de HF

Descripcion de contenidos (Castellano):

1 Sesién de seminario de 1,5 horas
Ecuaciones de Hartree-Fock (HF)

e Hamiltoniano molecular

e Funciones polielectrénicas y monoelectrdnicas.

e Energia molecular: Integrales de core, de Coulomb y de intercambio
e Reglas de Slater

e Operadores de Coulomb y de Intercambio

e Obtencién de los spin-orbitales dptimos: Teorema de Brillouin

e Operador de Fock: Ecuaciones de HF

e Ecuaciones canénicas de HF

Descripcion de contenidos (English):

1 Seminar session of 1,5 hours
Hartree-Fock (HF) Equations

e Molecular Hamiltonian

e Poly-electron and mono-electron functions

e Molecular energy: Core Integrals, Coulomb Integrals and exchange Integrals
e Slater rules

e Coulomb and exchange operators

e Optimal spin-orbitals: Brillouin Theorem

e Fock operator: HF ecuations

e Canonical HF equations
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Numero de orden: 3

Nombre de la U.T. (Valencia): Seminari sobre Hartree-Fock (I1)

Nombre de la U.T. (Castellano): | Seminario sobre Hartree-Fock (I1)

Nombre de la U.T. (English): Seminar on Hartree-Fock (II)

Descripcion de contenidos (Valencia):

1 Sessio de seminari de 1,5 hores
Sentit fisic de les solucions de les equacions de HF

e Integrals de core, de Coulomb i d’intercanvi
e Orbitals ocupats i virtuals

e Energia dels orbitals i energia molecular

e Teorema de Koopman’s

Descripcion de contenidos (Castellano):

1 Sesién de seminario de 1,5 horas
Sentido fisico de las soluciones de las ecuaciones de HF

e Integrales de core, de Coulomb y de intercambio
e Orbitales ocupados y virtuales

e Energia de los orbitales y energia molecular

e Teorema de Koopman’s

Descripcion de contenidos (English):

1 Seminar session of 1,5 hours
Physical interpretation of the solutions of the HF equations

e Core integrals, Coulomb integrals and exchange integrals
e Occupied and virtual orbitals

e Orbital energy and molecular energy

e Koopman’s theorem
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Numero de orden: 4

Nombre de la U.T. (Valencia): Seminari sobre Hartree-Fock (l11)

Nombre de la U.T. (Castellano): | Seminario sobre Hartree-Fock (1)

Nombre de la U.T. (English): Seminar on Hartree-Fock (lIl)

Descripcion de contenidos (Valencia):

1 Sessié de seminari de 1,5 hores
HF restringit per sistemes en capa tancada: Equacions de Roothaan

e HF en capa tancada: Spin-Orbitals restringits

e Introduccié d’una base: Equacions de Roothaan
e Ladensitat de carrega

e Expressio de la matriu de Fock

e Ortogonalitzacié de la base

e Procediment SCF

e Valors esperats i analisi de poblacio

Descripcion de contenidos (Castellano):

1 Sesién de seminario de 1,5 horas
HF restringido para sistemas en capa cerrada: Ecuaciones de Roothaan

e HF en capa cerrada: Spin-Orbitales restringidos

e Introduccion de una base: Ecuaciones de Roothaan
e ladensidad de carga

e Expresion de la matriz de Fock

e Ortogonalizaciéon de la base

e Procedimiento SCF

e Valores esperados y analisis de poblaciéon

Descripcion de contenidos (English):

1 Seminar session of 1,5 hours
Restricted HF for closed shell systems: Roothaan equations

o Closed shell HF: Restricted Spin-Orbitals

e Introducing a basis set: Roothaan Equations
e Charge density

e Fock matrix expression

e Basis set orthogonalization

e SCF procedure

e Expectation Values and population analysis
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Numero de orden: 5

Nombre de la U.T. (Valencia): Seminari sobre Hartree-Fock (IV)

Nombre de la U.T. (Castellano): | Seminario sobre Hartree-Fock (IV)

Nombre de la U.T. (English): Seminar on Hartree-Fock (IV)

Descripcion de contenidos (Valencia):

1 Sessié de seminari de 1,5 hores
HF no restringit per sistemes en capa oberta: Equacions de Pople-Nesbet

e HF en capa oberta: Spin-Orbitals no restringits

e Introduccié d’una base: Equacions de Pople-Nesbet

e Matrius de densitat no restringides

o Expressid de les matrius de Fock

e Solucid de les equacions SCF no restringides

e El problema de la dissociacid i la seua solucid no restringida: la molecula H, com exemple

Descripcion de contenidos (Castellano):

1 Sesion de seminario de 1,5 horas
HF no restringido para sistemas en capa abierta: Ecuaciones de Pople-Nesbet

o HF en capa abierta: Spin-Orbitales no restringidos

e Introduccién de una base: Ecuaciones de Pople-Nesbet

e Matrices de densidad no restringidas

e Expresion de las matrices de Fock

e Solucidn de las ecuaciones SCF no restringidas

e El problema de la disociacion y su solucidn no restringida: la molécula H, como ejemplo

Descripcion de contenidos (English):

1 Seminar session of 1,5 hours
Unrestricted HF for open shell systems: Pople-Nesbet equations

e Open shell HF: Unrestricted Spin-Orbitals

e Basis set introduction: Pople-Nesbet equations

e Unrestricted density matrices

o Expression of the Fock matrices

e Solution of the unrestricted SCF equations

e The dissociation problem and its unrestricted solution: H, molecule as an example
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Numero de orden: 6

Nombre de la U.T. (Valencia): Seminari sobre la teoria del funcional de la densitat

Nombre de la U.T. (Castellano): | Seminario sobre la teoria del funcional de la densidad

Nombre de la U.T. (English): Seminar on density functional theory

Descripcion de contenidos (Valencia):

1 Sessié de seminari de 1,5 hores
Teoria del funcional de la densitat

e Els principis basics de la teoria del funcional de la densitat (DFT)
e L’aproximacié de Kohn-Sham

e Aplicacions de la DFT

e Fortalesesifebleses de la DFT

Descripcion de contenidos (Castellano):

1 Sesién de seminario de 1,5 horas
Teoria del funcional de la densidad

e Los principios basicos de la teoria del funcional de |la densidad (DFT)
e Laaproximacion de Kohn-Sham

e Aplicaciones de la DFT

e Fortalezas y debilidades de la DFT

Descripcion de contenidos (English):

1 Seminar session of 1,5 hours
Density functional theory

e Basic principles of the density functional theory (DFT)
e Kohn-Sham approximation

e DFT applications

o DFT strengths and weaknesses
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Numero de orden: 7

Nombre de la U.T. (Valencia): Metodes post HF (l)

Nombre de la U.T. (Castellano): | Métodos post HF (I)

Nombre de la U.T. (English): Post-HF methods (1)

Descripcion de contenidos (Valencia):

1 Sessié de seminari de 1,5 hores
La correlacio electronica

e Correlacio electronica

e Propietats formals dels metodes:
0 Extensivitat
0 Consistencia amb la grandaria
0 N-dependencia

El paper de les configuracions doble i simplement excitades en la funcié d’ona

Teoria de pertorbacions Rayleigh-Schrodinger
Teoria de pertorbacions de molts cossos (MBPT)

Descripcion de contenidos (Castellano):

1 Sesion de seminario de 1,5 horas
La correlacion electrénica

Correlacién electrénica

Propiedades formales de los métodos:
O Extensividad
0 Consistencia con el tamano
0 N-dependencia

El papel de las configuraciones doble y simplemente excitadas en la funcion de onda

Teoria de perturbaciones Rayleigh-Schrodinger
Teoria de perturbaciones de muchos cuerpos (MBPT)

Descripcion de contenidos (English):

1 Seminar session of 1,5 hours
Electron correlation

e Electron correlation

e Formal properties of the methods:
0 Extensivity
0 Size-consistency
0 N-dependency

The role of the double and singly excited configurations in the wavefunction

Rayleigh-Schrodinger perturbation theory
Many body perturbation theory (MBPT)
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Numero de orden: 8

Nombre de la U.T. (Valencia): Metodes post HF (ll)

Nombre de la U.T. (Castellano): | Métodos post HF (I1)

Nombre de la U.T. (English): Post-HF methods (lI)

Descripcion de contenidos (Valencia):

1 Sessié de seminari de 1,5 hores
Metodes de calcul de la correlacio electronica

e Meétodes Moller-Plesset MP2 i MP4

e Grau d’excitacio i ordre de pertorbacio

e Interaccié de configuracions. El problema de la manca de consisténcia amb la grandaria
e Teoria de Coupled Cluster

Descripcion de contenidos (Castellano):

1 Sesién de seminario de 1,5 horas
Métodos de calculo de la correlacion electrénica

e Meétodos Moller-Plesset MP2 y MP4

e Grado de excitacién y orden de perturbacién

e Interaccién de configuraciones. El problema de la falta de consistencia con el tamafio
e Teoria de Coupled Cluster

Descripcion de contenidos (English):

1 Seminar session of 1,5 hours
Calculation methods of the electron correlation

e MP2 and MP4 Moller-Plesset methods

e Excitation degree and perturbation order

e Configuration interaction. The size-consistency problem
e Coupled Cluster theory
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Numero de orden: 9

Nombre de la U.T. (Valencia): Interaccions intermoleculars
Nombre de la U.T. (Castellano): | Interacciones intermoleculares
Nombre de la U.T. (English): Intermolecular interactions

Descripcion de contenidos (Valencia):

1 Sessié de seminari de 1,5 hores
Interaccions intermoleculars

e Introduccio a les interaccions intermoleculars
e Interaccions atractives

e Interaccions repulsives

e Interaccid total i models simplificats

Descripcion de contenidos (Castellano):

1 Sesion de seminario de 1,5 horas
Interacciones intermoleculares

e Introduccion a las interacciones intermoleculares
e Interacciones atractivas

e Interacciones repulsivas

e Interaccion total y modelos simplificados

Descripcion de contenidos (English):

1 Seminar session of 1,5 hours
Intermolecular interactions

e Introduction to the intermolecular interactions
e Attractive interactions

e Repulsive interactions

e Total interaction and simplified models
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Numero de orden: 10

Nombre de la U.T. (Valencia): Mecanica Molecular

Nombre de la U.T. (Castellano): | Mecanica Molecular

Nombre de la U.T. (English): Molecular Mechanics

Descripcion de contenidos (Valencia):

1 Sessié de seminari de 1,5 hores
Mecanica Molecular

e Justificacié de la mecanica molecular (MM)
e Termes energeétics
e Parametritzacid d’un camp de forca i exemples

Descripcion de contenidos (Castellano):

1 Sesién de seminario de 1,5 horas
Mecanica Molecular

e Justificacion de la mecanica molecular (MM)
e Términos energéticos

e Parametrizacién de un campo de fuerza y ejemplos

Descripcion de contenidos (English):

1 Seminar session of 1,5 hours
Molecular Mechanics

e Justification of the molecular mechanics (MM)
e Energyterms
e Force field parameterization and examples
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Numero de orden: 11

Nombre de la U.T. (Valencia): Dinamica Molecular

Nombre de la U.T. (Castellano): | Dinamica Molecular

Nombre de la U.T. (English): Molecular Dynamics

Descripcion de contenidos (Valencia):

1 Sessié de seminari de 1,5 hores
Dinamica Molecular

e Justificacio dels meétodes de simulacio
e Definicio del sistema: condicions de contorn
e Dinamica Molecular

Descripcion de contenidos (Castellano):

1 Sesién de seminario de 1,5 horas
Dinamica Molecular

e Justificacion de los métodos de simulacion
e Definicidn del sistema: condiciones de contorno
e Dinamica Molecular

Descripcion de contenidos (English):

1 Seminar session of 1,5 hours
Molecular Dynamics

e Justification of the simulation methods
e System definition: boundary conditions
e Molecular Dynamics
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Numero de orden: 12

Nombre de la U.T. (Valencia): Energia i estructura electronica

Nombre de la U.T. (Castellano): | Energia y estructura electrénica

Nombre de la U.T. (English): Energy and electron structure

Descripcion de contenidos (Valencia):
1 Sessié d’Aula d’Informatica de 3 hores

e Energies d’ionitzacid i afinitats electroniques d’atoms
e Corbes de dissociacid: HCl i HH

e Visualitzacié de la densitat electronica i orbitals moleculars: eta, ete, eti

Conceptes: calcul HF i funcions de base

Descripcion de contenidos (Castellano):
1 sesién de aula de informdtica de 3 horas

e Energias de ionizacion y afinidades electrdnicas de atomos
e Curvas de disociacion: HCl y HH
e Visualizacién de la densidad electrdnica y orbitales moleculares: etano, eteno, etino

Conceptos: calculo HF y funciones de base

Descripcion de contenidos (English):
1 session in the computer lab of 3 hours

e lonization Energies and electron affinities of atoms
e Dissociation curves: HCl and HH
e Visualization of the electron density and molecular orbitals: ethane, ethene, ethine

Concepts: HF calculation and basis functions
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Numero de orden: 13

Nombre de la U.T. (Valencia): Optimitzacié d’estructures moleculars

Nombre de la U.T. (Castellano): | Optimizacion de estructuras moleculares

Nombre de la U.T. (English): Molecular structure optimization

Descripcion de contenidos (Valencia):
2 Sessions d’Aula d’Informatica de 3 hores cada una

e Optimitzacié d’una funcié: metodes

e Estructures estacionaries. Classificacio

e Optimitzacié d’estructures HF. Efecte de la base
e Meétodes de Funcional de la Densitat

e Optimitzacié amb metodes DFT

o Corbes d’Energia potencial

e Estructures estacionaries

Descripcion de contenidos (Castellano):
2 sesiones de aula de informatica de 3 horas cada una

e Optimizacién de una funcién: métodos

e Estructuras estacionarias. Clasificacion

e Optimizacidn de estructuras HF. Efecto de la base
e Meétodos de Funcional de la Densidad

e Optimizacién con métodos DFT

e Curvas de Energia potencial

e Estructuras estacionarias

Descripcion de contenidos (English):
2 sessions in the computer lab of 3 hours each

e Function optimization: methods

e Stationary structures. Classification

e HF structure optimization. Basis set effect
e Density functional methods

e Optimization with DFT methods

e Potential energy curves

e Stationary structures
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Numero de orden: 14

Nombre de la U.T. (Valencia): Calculs espectroscopics

Nombre de la U.T. (Castellano): | Calculos espectroscopicos

Nombre de la U.T. (English): Spectroscopic calculations

Descripcion de contenidos (Valencia):
1 Sessié d’Aula d’Informatica de 3 hores

e Espectroscopia rotacional, vibracional i electronica
e Modes normals
e Termoquimica

Conceptes: transicions entre nivells energétics. Funcions de particio, propietats termodinamiques

Descripcion de contenidos (Castellano):
1 sesién de aula de informdtica de 3 horas

e Espectroscopia rotacional, vibracional y electrénica.
e Modos normales.
e Termoquimica

Conceptos: transiciones entre niveles energéticos. Funciones de particidn, propiedades
termodinamicas

Descripcion de contenidos (English):
1 session in the computer lab of 3 hours

e Rotational, vibrational and electron spectroscopy
e Normal modes
e Thermochemistry

Concepts: transitions between energy levels. Partition functions, thermodynamic properties
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Numero de orden: 15

Nombre de la U.T. (Valencia): Reactivitat quimica

Nombre de la U.T. (Castellano): | Reactividad quimica

Nombre de la U.T. (English): Chemical reactivity

Descripcion de contenidos (Valencia):
1 Sessié d’Aula d’Informatica de 3 hores

e Superficie d’Energia Potencial (SEP)

e Estat de Transicio

e Camide minima energia

e Teoria de I'Estat de Transicid

e Calcul de la SEP de la reaccié quimica F + CH3Cl
e Calcul de la constant de velocitat

e Localitzacié directa d’estats de transicio

Descripcion de contenidos (Castellano):
1 sesién de aula de informatica de 3 horas

e Superficie de Energia Potencial (SEP)

e Estado de Transicion

e Camino de minima energia

e Teoria del Estado de Transicion

e Calculo de la SEP de la reaccion quimica F" + CH3CI
e Calculo de la constante de velocidad

e Localizacion directa de estados de transicion

Descripcion de contenidos (English):
1 session in the computer lab of 3 hours

e Potential Energy Surface (PES)

e Transition state

e Minimum energy path

e Transition State Theory

e PES Calculation for the F + CH3Cl chemical reaction
e Calculation of the rate constant

e Direct localization of transition states
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Numero de orden: 16

Nombre de la U.T. (Valencia): Efectes del dissolvent sobre processos quimics

Nombre de la U.T. (Castellano): | Efectos del disolvente sobre procesos quimicos

Nombre de la U.T. (English): Solvent effects on chemical processes

Descripcion de contenidos (Valencia):
1 Sessié d’Aula d’Informatica de 3 hores

e Models discret i continu

e Efecte del dissolvent sobre I'equilibri tautomeric

o Efecte del dissolvent sobre I’equilibri conformacional
o Efecte del dissolvent sobre la reactivitat quimica

Conceptes: interaccions intermoleculars

Descripcion de contenidos (Castellano):
1 sesién de aula de informdtica de 3 horas

e Modelos discreto y continuo

o Efecto del disolvente sobre el equilibrio tautomérico

o Efecto del disolvente sobre el equilibrio conformacional
e Efecto del disolvente sobre la reactividad quimica

Conceptos: interacciones intermoleculares

Descripcion de contenidos (English):
1 session in the computer lab of 3 hours

e Discrete and continuous models

e Effect of the solvent on the tautomer equilibrium

e Effect of the solvent on the conformational equilibrium
e Effect of the solvent on the chemical reactivity

Concepts: intermolecular interactions
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Numero de orden: 17

Nombre de la U.T. (Valencia): Calculs de Dinamica Molecular

Nombre de la U.T. (Castellano): | Calculos de Dinamica Molecular

Nombre de la U.T. (English): Molecular Dynamics Calculations

Descripcion de contenidos (Valencia):
1 Sessié d’Aula d’Informatica de 3 hores

e Introduccid a la descripcié de grans sistemes

e Camps de forca. El cas de 'aigua

e Dinamica Molecular de I'aigua liquida. Funcié de distribucié radial i nimero de coordinacid
e DM de dissolucions aquoses. Coeficient de difusié

e DM de biomolécules. Plegament de proteines

Conceptes: espai configuracional

Descripcion de contenidos (Castellano):
1 sesion de aula de informatica de 3 horas

e Introduccién a la descripcién de grandes sistemas

e Campos de fuerza. El caso del agua

e Dindmica Molecular del agua liquida. Funcién de distribucidn radial y nimero de coordinacion
e DM de disoluciones acuosas. Coeficiente de difusion

e DM de biomoléculas. Plegamiento de proteinas

Conceptos: espacio configuracional

Descripcion de contenidos (English):
1 session in the computer lab of 3 hours

e Introduction to the description of large systems

e Force fields. The water case

e Molecular Dynamics of the liquid water. Radial distribution function and coordination number
e MD of aqueous solutions. Diffusion coefficient

e MD of biomolecules. Protein folding

Concepts: configuration space
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Numero de orden: 18

Nombre de la U.T. (Valencia): Aplicacions

Nombre de la U.T. (Castellano): | Aplicaciones

Nombre de la U.T. (English): Applications

Descripcion de contenidos (Valencia):
2 Sessions d’Aula d’Informatica de 3 hores cada una

e Desenvolupament de dos xicotets projectes on els estudiants apliquen els conceptes i els
meétodes que s’han explicat en els continguts del curs en el seu conjunt.

Descripcion de contenidos (Castellano):
2 sesiones de aula de informatica de 3 horas cada una

e Desarrollo de dos pequefios proyectos en los que los estudiantes aplican los conceptos y los
métodos que se han explicado en los contenidos del curso en su conjunto.

Descripcion de contenidos (English):
2 sessions in the computer lab of 3 hours each

o Development of two small projects where the students apply the concepts and methods that
have been explained in the course contents as a whole..
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7.- VOLUMEN DE TRABAJO

TIPOS DE ACTIVIDADES NO PRESENCIALES Horas
Asistencia a eventos y actividades externas 0
Elaboracién de trabajos individuales 10
Elaboracién de trabajos en grupo 0
Estudio y trabajo auténomo 30
Lecturas del material complementario 2,5
Preparacion de actividades de evaluacidn 10
Preparacion de clases de teoria 10
Preparacion de clases practicas y de problemas 5
Resolucidn de casos practicos 0
Resolucién de cuestionarios on-line 0
TOTAL 67,5
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8.- METODOLOGIA DOCENTE

Valencia

Sessions practiques en aula d’informatica: Comprenen 8 sessions practiques de 3 hores.
Consisteixen en una primera part, de durada al voltant de 30 minuts, en la qual el professor explica
de forma resumida els fonaments i les tecniques necessaries per a I’execucié de la practica. En una
segona part, de durada al voltant de 2,5 hores, es duu a terme el desenvolupament de la practica
usant els paquets informatics adequats. Corresponen a les unitats tematiques UT1 i des de la UT12 a
la UT16.

Esta previst que el treball practic de cada sessi6 s’haja d’acabar de forma autonoma per part de
I’alumne emprant al voltant de 16 hores de les 30 de treball autonom. La conclusié de la practica
consisteix a acabar els calculs i en la redaccié d’un breu informe dels resultats que s’ha de lliurar en
el termini maxim d’una setmana. La dedicacioé mitjana per part de I’'alumne és de 2 hores de treball
autonom, per sessio.

Amb I’objectiu que I’alumne puga disposar, per al seu treball autonom, d’exactament el mateix
conjunt de programes que s’usa a I’aula d’ordinadors, les practiques es duran a terme utilitzant un
disc virtual que conté el sistema operatiu i tots els programes de calcul necessaris en I’assignatura i
del qual els alumnes en disposaran d’una copia.

Seminaris: Consisteixen en 10 sessions de 1,5 hores, en forma de seminari, on s’exposaran els
conceptes fonamentals de la Quimica Computacional, fent relleu dels aspectes més importants per a
I’aplicacio dels méetodes de calcul. Corresponen a les unitats tematiques UT2 a UT11.

Treballs practics personalitzats: En les dues darreres sessions practiques en aula d’informatica,
els estudiants hauran de desenvolupar dos xicotets projectes de calcul utilitzant el conjunt dels
conceptes i métodes del curs. Esta previst que el treball practic de cada sessi6 s’haja d’acabar de
forma autonoma per part de I’alumne emprant al voltant de 14 hores, la resta de les 30 de treball
autonom. La conclusio dels projectes consisteix a acabar els calculs i en la redacci6 d’un informe
dels resultats que s’ha de Iliurar en el termini maxim d’una setmana. La dedicacié mitjana per part
de I’alumne és de 7 hores de treball autonom, per sessio. Corresponen a la unitat tematica UT17.

VNIVERSITAT & ® VALENCIA 30




Castellano

Sesiones practicas en aula de informatica: Comprenden 8 sesiones practicas de 3 horas.
Consisten en una primera parte, de duracion de alrededor de 30 minutos, en la que el profesor
explica de forma resumida los fundamentos y las técnicas necesarias para la ejecucion de la
practica. En una segunda parte, de duracion de alrededor de 2,5 horas, es lleva a término el
desarrollo de la practica usando los paquetes informaticos adecuados. Corresponden a las unidades
tematicas UT1 y desde laUT12 ala UT16.

Esta previsto que el trabajo practico de cada sesion se tenga que finalizar de forma auténoma por
parte del alumno utilizando alrededor de 16 horas de las 30 de trabajo autbnomo. La conclusion de
la practica consiste en acabar los céalculos y en la redaccion de un breve informe de los resultados
que se tiene que entregar en el plazo maximo de una semana. La dedicacion media por parte del
alumno es de 2 horas de trabajo autbnomo, por sesion.

Con el objetivo de que el alumno pueda disponer, para su trabajo autbnomo, de exactamente el
mismo conjunto de programas que se usa en el aula de ordenadores, las practicas se realizaran
utilizando un disco virtual que contiene el sistema operativo y todos los programas de calculo

necesarios en la asignatura y del que los alumnos dispondran de una copia.

Seminarios: Consisten en 10 sesiones de 1,5 horas, en forma de seminario, donde se expondran los
conceptos fundamentales de la Quimica Computacional, haciendo hincapié en los aspectos méas
importantes para la aplicacion de los métodos de célculo. Estas sesiones se dividen en dos partes: en
la primera el profesor expone los fundamentos del tema y los aspectos mas importantes. En la
segunda, de aproximadamente 30 minutos, los estudiantes, individualmente o por parejas,
expondran aspectos complementarios del mismo tema, tales como desarrollos de ecuaciones o
evaluaciones criticas de la aplicacion de los métodos. La asignacion de los temas a los estudiantes
se hara en el primer dia de curso. Corresponden a las unidades teméaticas UT2 a UT11.

Trabajos practicos personalizados: En las dos ultimas sesiones practicas en aula de informatica,
los estudiantes tendran que desarrollar dos pequefios proyectos de calculo utilizando el conjunto de
los conceptos y métodos del curso. Esta previsto que el trabajo practico de cada sesion se tenga que
acabar de forma autonoma per parte del alumno utilizando alrededor de 14 horas, el resto de les 30
de trabajo autonomo. La conclusion de los proyectos consiste en acabar los calculos y en la
redaccion de un informe de los resultados que se tiene que entregar en el plazo maximo de una
semana. La dedicacion media por parte del alumno es de 7 horas de trabajo autdbnomo, por sesion.
Corresponden a la unidad tematica UT17.
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English

Practical sessions in the computer room: Includes eight 3-hour practical sessions. They consist of a first
part, lasting about 30 minutes, in which the teacher summarizes the fundamentals and techniques
necessary for the implementation of the practice. In a second part, lasting about 2.5 hours, the student
carries out the practice development using appropriate software packages. They correspond to thematic
units UT1 and from UT12 to UT16.

It is planned that practical work of each session will need to be completed independently by the student
using about 16 of the 30 hours of autonomous work. The conclusion of the practice is to finish the
calculations and writing a brief report of the results that must be delivered within a maximum of one week.
The average dedication by the student is 2 hours of autonomous work, per session.

In order to the student may have, for independent work, exactly the same set of programs used in the
computer room, the exercises will be made using a virtual disk that contains the operating system and all
necessary calculation programs in the course, and the students will have a copy of that DVD.

Seminars: They consist of 10 sessions of 1.5 hours, as a seminar, where the fundameintal concepts of
Computational Chemistry will be presented, emphasizing the most important aspects for the application of
the methods of calculation. They correspond to thematic units UT2 to UT11.

Personalized Practical work: In the last two practice sessions in the computer lab, students will have to
develop two small calculation projects using the whole of the course concepts and methods. It is expected
that the student will end independently the practical work of each session, using about 14 hours, the
remaining of the 30 hours of autonomous work. The conclusion of the project is to finish the calculations
and drafting of a report of the results that must be delivered within a maximum of one week. The average
dedication of the student is 7 hours of autonomous work, per session. They correspond to the thematic
unity UT17.
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9.- EVALUACION

Valencia

Per a I'avaluacio de I'assignatura Quimica computacional es
valoraran:

e Proves consistents en examens escrits i/o treballs practics:
60%

e Avaluacio de seminaris (participacio i material a lliurar),
elaboracié de treballs i exposicions orals: 10%

e Avaluacio continua de cada alumne, basada en l'assistencia
regular a les classes i activitats presencials, participacio i grau
d'implicacié en el procés d'ensenyament-aprenentatge: 10%

¢ Avaluacio d'informes, memories i comunicacio oral: 20%

Castellano

Para la evaluacion de la asignatura Quimica computacional se
valoraran:

e Pruebas consistentes en examenes escritos y/o trabajos
practicos, se valorara también la exposicion oral de los
trabajos: 60%

e Evaluacion de la participacion en los seminarios,
especialmente del material elaborado y de la exposiciones
orales: 10%

e Evaluacion de informes y memorias correspondientes a las
sesiones practicas: 20%

e Evaluacion continua de cada alumno, basada en la asistencia
regular a las clases y actividades presenciales, participacion y
grado de implicacion en el proceso de ensefianza-aprendizaje:
10%
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English

For assessment of the Computational Chemistry course it will be
taken into account:

e Tests consistent in written exams and/or practical works: 60%

e Assessment of seminars (participation and material to be
delivered), preparation of papers and oral presentations: 10%

e Continuous assessment of each student, based on regular
attendance at school and classroom activities, participation
and degree of involvement in the teaching-learning process:
10%

e Assessment of reports and oral communication: 20%
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