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2. JUSTIFICACION

El conocimiento y manejo de la Quimica Computacional como electiva de carrera, es indispensable
para todo estudiante del programa de Quimica, donde, la quimica computacional es una herramienta
complementaria para las diferentes sub-disciplinas del area de la quimica y otras areas a fines. Su
principal importancia radica en la sustitucion de algunos datos experimentales y su buena
aproximacion a los valores reales. Este campo de la quimica tiene un gran impacto en el estudio de
reacciones quimicas, prediccién de propiedades, sintesis y caracterizacion de compuestos, que de
alguna u otra forma han contribuido con el desarrollo de materiales, farmacos, etc., que conllevan a
una mejor calidad de vida.

Esta electiva entrega a los estudiantes conceptos y aplicaciones concretas de la quimica
computacional en aspectos relacionados con el disefio, caracterizacion y evaluacion de propiedades
quimicas, fisicoquimicas, espectroscopicas, etc., asistidas por computador de diferentes sistemas
quimicos.

La electiva quimica computacional como parte de las ciencias, le proporciona al estudiante una
cobertura concisa y con autoridad de los principios de la quimica que serviran como eje para el
desarrollo concienzudo, sistematico y practico de las ciencias basicas en la investigacion.

Es indudable, que la utilizacién masiva de las TICs ha transformado la actividad cientifica y educativa
de la sociedad, convirtiendo a la quimica computacional en una herramienta complementaria e
indispensable en las diferentes investigaciones cientificas.

Actualmente existe un interés creciente, en los grupos de investigacion vy en diferentes industrias por
adquirir, desarrollar e implementar técnicas y herramientas suministradas por el area de la quimica
computacional. Esta electiva busca incentivar el interés por esta importante disciplina, al ofrecer a los
estudiantes e investigadores del programa de Quimica de la Universidad de Cérdoba, un conjunto de

técnicas y herramientas contemporaneas con aplicaciones en el area de quimica y la investigacion.

Si usted ha accedido a este formato a través de un medio diferente al sitio
http://www.unicordoba.edu.co/index.php/documentos-sigec/documentos-calidad aseglrese que ésta es la version vigente
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3. PROPOSITOS DE FORMACION

Orientar al estudiante del Programa de Quimica hacia la apropiacion del conocimiento de la materia
microscopica teniendo en cuenta la perspectiva electrdnica, estructural y reactividad de las particulas
fundamentales, mediante la electiva de Quimica Computacional y de esta forma, complementar una

investigacion cientifica.

4. COMPETENCIAS

4.1. Especificas

= Comprender los conceptos y principios basicos de la quimica computacional.

= Manejar las diferentes herramientas informaticas para el desarrollo de la quimica
computacional.

» Modelar sistemas quimicos teniendo en cuenta la investigacion realizada.

» Analizar e interpretar propiedades quimicas de los calculos computacionales.

» Simular y predecir propiedades quimicas en una investigacion especifica.

4.2. Transversales

» Asociar la interdisciplinaridad de la quimica computacional con las diferentes ramas de la
quimica y las areas afines, tales como, la quimica organica, quimica analitica, fisicoquimica,
quimica inorganica, productos naturales, ciencia y disefio de materiales, etc.

» Indagar sobre un posible complemento de la quimica Computacional en su propuesta y/o
trabajo de investigacion independientemente del grupo o semillero de investigacién al cual
pertenezca.

5. CONTENIDOS

No. 1. Introduccién a la Quimica Computacional
No. 2. Introduccion Chem Office
No. 3. Generalidades: Métodos de Mecanica Molecular

No. 4. Introducciéon a Avogadro

Si usted ha accedido a este formato a través de un medio diferente al sitio
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No. 5. Generalidades: Métodos Ab Initio

No. 6. Generalidades: Teoria de los Funcionales de la Densidad (DFT)
No. 7. Generalidades: Métodos Semi-Empiricos

No. 8. Generalidades: Dinamica Molecular

No. 9. Introduccién a GaussView y Gaussian 03

6. ESTRATEGIAS METODOLOGICAS

La metodologia de la asignatura combina las clases tedricas impartidas mediante leccion magistral,
con las clases practicas con ordenador y software necesarios en las salas de informatica de la
Universidad de Cérdoba.

El desarrollo del curso se divide en dos formas de trabajo como son el trabajo independiente y la
mediacion presencial por parte del docente, asi:

e Trabajo independiente: Principalmente, el estudiante revisa los documentos de apoyo,
centrandose en lecturas y consultas solicitadas por el docente, realizacién de talleres y
cuestionarios, participaciéon en foros, videoclases, chats, elaboracion de informes y/o
presentaciones, revisiones bibliograficas y otros.

e Maediacion presencial: La docencia directa se fundamenta principalmente en presentaciones
magistrales donde el estudiante participa activamente. Ademas, se realizaran actividades,

talleres, quices, parciales y practicas virtuales.

7. ACTIVIDADES Y PRACTICAS

FUNDAMENTACION CONCEPTUAL
SEMANA COMPETENCIA

DOCENCIA DIRECTA TIEMPO | TRABAJO INDEPENDIENTE | TIEMPO

Reconoce la importancia de la
1 Quimica computacional como
herramienta de investigacion.

Influencia de la quimica
3 computacional en la 6
investigacion cientifica.

Introduccion a la
guimica computacional.

Lecturas

Modelos Quimicos vy complementarias:
funciones de Base Como elegir el Modelo
guimico apropiado.

Asimila la  representacion
2 matematica de las especies
guimicas
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Conceptualiza la teoria basica

Generalidades: Métodos

Investigacion: Campos
de fuerza.

3 asociada a los métodos de L. . . 6
L de Mecanica Molecular. Consideraciones
mecanica molecular. . L
practicas y Limitaciones
4 5\'/2?:: estructurasroe?e dzatéle)s/ Introduccion:  Software Disefiar estructuras en 6
s prop ChemOffice 2D
geomeétricas.
Disefia estructuras en 3Dy Introduccion:  Software Disefar estructuras en
5 evalua propiedades 6
L Avogadro 3D
geomeétricas.
Primera Evaluacion
6 . 6
Acumulativa
Conceptualiza la teoria basica | Generalidades: Investigacion: M(_a}odos
: " , C basados en funcién de
7 asociada a los métodos Ab | Métodos Ab Initio . . 6
o onda. Consideraciones
initio. HF P L
practicas y limitaciones.
Investigacion: Métodos
. s Generalidades: Teoria basados en la densidad
Conceptualiza la teoria basica ! P
8-9 asociada a la DET de los funcionales de la electronica. 12
' densidad (DFT). Consideraciones
practicas y limitaciones.
Taller: Elaboracion de
Disefia estructuras 2D - 3D y |un articulo de
evalua propiedades | investigacién
. A Desarrollo de la
10 moleculares utilizando las | (Optimizaciones MM - o 6
. i o actividad propuesta.
diferentes herramientas | Prop. Geométricas —
computacionales. Visualizacion de
estructuras 2D — 3D)
Conceptualiza la teoria béasica | Generalidades: ISr1;/r?]si:c|eg;r§C|i<:irg:(JSMetodos
11 asociada a los Métodos Semi- | Métodos Semi- -empirn ) 6
. . Consideraciones
empiricos. Empiricos . O
practicas y limitaciones.
Segunda Evaluacion
12 . 6
Acumulativa
Conceptualiza la teoria béasica . . Irl_vestlgaf:lon:
; o Generalidades: Simulacion de
13 asociada a la Dinamica| ~. . . . 6
Dinamica Molecular moléculas.
Molecular. . - i
Simulacién de Liquidos.
Disefia estructuras y visualiza | .. . Desarrollo y aplicacion
. i~ Disefio de nanotubos, .
moléculas utilizando las - de la tematica
14 . . fullerenos, cristales, 6
diferentes herramientas presentada  en la

computacionales.

proteinas, ADN, ARN.

investigacion.
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Conceptualiza sobre las Prﬁsen_tgcmdn dif ty Taller: . d
dferemes _neramentas| SDIc20r de eentes| - [Tajer  Que. puede
15 computacionales e interpreta computacionales en las 3 cgm utacional qa su 6
su posible aplicaciéon en una ciencias de la trab:f’o dei tigacis
investigacion cientifica. . as - JO d€ Investigacion
investigacion.
Diseﬁa. estructurag CON1 GaussView Disefiar estructuras
16 Gaussview 'y realiza un Introduccion a Gaussian 3 moleculares y realizar 6
archivo plano para Gaussian i
03. 03 archivos de entrada.
Interpreta y analiza resultados Presentacion de algunas
17 presentados en articulos propiedades evaluadas 3 Presentacion de 6
relacionados con la quimica . seminario.
computacional. computacionalmente.
18 Tercera _ Evaluacion 3 6
Acumulativa
TOTAL 54 108

8. CRITERIOS DE EVALUACION PARA EL DESARROLLO DE COMPETENCIAS

La evaluacién en un proceso continuo, al estudiante se le proponen trabajos semanalmente, los cuales
consisten en pequefios talleres que se deben desarrollar, argumentar y presentar al finalizar las
clases, donde ratifica los conocimientos adquiridos en clase.

Por ser una electiva tedrico-practica se evaluara cada componente y con la ponderacién que el
docente considere se obtendra la nota definitiva. Los criterios a evaluar son los siguientes:
Evaluaciones acumulativas.

Evaluaciones cortas (Quices).

Talleres o cuestionario

Asistencia y desempeno en clase (teoria - practica)

Informes y seminarios

Otros criterios a consideracion del profesor.

Se obtendran tres notas parciales en el semestre. La nota definitiva de un parcial corresponde a la
sumatoria ponderada de los criterios tomados en pleno acuerdo con los estudiantes. La nota definitiva

es la media obtenida de los tres parciales.

Si usted ha accedido a este formato a través de un medio diferente al sitio
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