
Programa Curso Química Cuántica y Computacional 

Doctorado en Ciencias, Mención de Biofísica y Biología Computacional 

Docente: Dr. German Miño-Galaz 

Duración : 18 semanas 

Descripción del curso : 

  El conocimiento de la estructura y dinámica intima de sistemas biológicos, 
como proteínas, requiere del uso de herramientas de química cuántica y 
computacional. Este curso base de química cuántica y computacional busca proveer al 
estudiante del conocimiento de la teoría químico-cuántica y de los detalles 
computacionales asociados para cálculos electrónicos y vibracionales. El programa 
esta divido en el estudio de fundamentos de la teoría electrónica cuántica, 
comenzando por la ecuación de onda clásica, ecuación de Schödinger para sistemas 
uni-dimensionales. Se revisarán métodos de aproximados para la resolución de 
sistemas polielectrónicos como átomos y moléculas. Se incluirá un capitulo de 
propiedades vibraciones para osciladores armónicos y anarmónicos.  

El correcto conocimiento de los fundamentos de los cálculos de propiedades 
electrónicas y vibracionales pondrá al estudiante en un buen pie para adentrarse en 
problemas actuales de la química cuántica y computacional y de la biofísica molecular 
de proteínas. En función de esto el programa del curso incluye un capitulo especifico 
(Capitulo 8) que versa sobre dinámica químico-vibracional a nivel molecular y 
macromolecular. Este tópico, que estudia la distribución de energía vibracional a 
través de redes complejas, es estudiado por las cuatro ramas de las ciencias básicas 
bajo las cuales recibe distintos nombres, a saber, paradoja de Fermi-Pasta-Ulam (FPU) 
en área de la modelación matemática numérica; localización de Anderson en el área 
de la física de sistemas complejos y óptica; Teoría Rice–Ramsperger–Kassel–Marcus 
(RRKM) en el área de la cinética química; comunicación de señales alostéricas en 
bioquímica y biofísica de proteínas. En este capitulo se tratará el tópico de la difusión 
de energía vibracional y sus respectivas rutas de relajación a nivel molecular y en 
proteínas. Estos sistemas pueden ser considerados como un conjunto complejo de 
osciladores acoplados por constantes anarmónicas a través de las cuales, y gracias a 
las que, fluye la información y energía vibracional. De este modo con la compresión de 
funciones de onda en el estado basal (sin excitaciones electrónicas), el acoplamiento 
electro-vibracional y el flujo de energía vibracional por acoplamientos anarmónicos es 
posible formarse un visión realista y actualizada de la fenomenología de activación y 
flujo de energía vibracional en biomoleculas moduladas alostericamente y/o activadas 
térmicamente, en torno a tópicos a investigar al alcance realista del estudiante 
doctoral. En este sentido el contenido del capítulo 8 tocará un problema central de la 
biofísica actual, visualizándolo en sus principales modalidades de análisis teóricos y 
experimentales. 
 A su vez el estudiante quedará en solidez para adentrarse en variadas técnicas 
de simulación que involucran procesamiento con algoritmos cuánticos, entre lo que 



destacan, la modelación de tipo Hibrida Quantum Mechanics/Molecular Mechanics 
(QM/MM) u ONIOM, o la exploración de reactividad de sitios activos y sus sustratos 
asociados. Por ultimo se proveerá de material que facilitara la exploración posterior y 
autodidáctica de variados temas de la química computacional entre los que destacan 
análisis de reactividad en función de orbitales de frontera, determinación de variadas 
propiedades moleculares, exploraciones en termoquímica, localización de estados de 
transición, estudios en sistemas electrónicamente excitados, modelación de sistemas 
en solución, todo esto, a diversos niveles de teoría. 
 

Programa por capítulos: 
 
1.-Perspectiva histórica. 
 1.a) Radiación del cuerpo negro y efecto fotoeléctrico. : Planck y cuantización 
de la energía. 
 1.b) Átomo de Hidrógeno: Descripción cuántica.  
 1.c) Hipótesis de Bohr y cuantización del momento angular. 
 1.d)Principio de incertidumbre e implicancias para la conducta de la materia. 
 
2.-Ecuación de Onda Clásica. 
 2.a)Ecuación de onda estacionaria en una dimensión y soluciones oscilatorias 
 
3.-Ecuacion de Schrödinger y aplicaciones sencillas. 
 3.a) Problema de valor propio 
 3.b)Densidad de probabilidad. 
 3.c)Electrón en caja unidimensional y calculo de probabilidades 
 3.d)Analogías clásico-cuánticas 
 3.e)Operadores y observables. 
 3.f) Calculo de propiedades observables. 

3.g)Formalización de Postulados de la mecánica cuántica. 
 
4.-Osilador armónico y propiedades vibracionales. 
 4.a)Oscilador armónico y conservación de la energía. 
 4.b)Aproximación armónica y anarmónica. 
 4.c)Cuantización de la energía vibracional. 
 4.d)Funciones de onda vibracional  
 4.e)Oscilador anarmónico y acoplamiento anarmónico. 
  
5.- Atómo de Hidrógeno. 
 5.a)Solución exacta 
 5.b)Orbitales 
 5.c)Efecto Zeeman. 
  
6.-Métodos de calculo aproximados. 
 6.a)Calculo aproximado por Teoría de perturbaciones 
 6.b) Calculo aproximado por método variacional 



 
7.-Sistemas polielectrónicos : 

7.a) Átomos 
 7.b) Moléculas 
 7.c) Enlace de Valencia 
 7.d) Orbitales Moleculares 
 
8) Dinámica químico-vibracional molecular y macromolecular . 
 
 8.a) Dinamica quimico-vibracional, un desafio teórico y experimental. 

8.a) Acoplamientos anarmónicos y flujo de energía vibracional molecular y 
macromolecular (proteínas y enzimas). 

8.s) Intramolecular vibrational energy relaxation (IVR) y su relación con la 
activación de reacciones térmicas y sitios activos en proteínas. 
 8.d) Mecanismos explicativos químico-cuánticos del IVR  
 8.d) Transductores moleculares direccionales de energía vibracional. 
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Evaluación: 

Se realizará en base a tareas, pruebas y examen final. 

Horarios y lugar de clases: 

A fijar. 

Planificación por semanas: 

Semana 1: Capitulo 1 

Semana 2: Capitulo 2 y 3 

Semana 3: Capitulo 3 

Semana 4: Capitulo 3 

Semana 5: Capitulo 3 y 4 

Semana 6 : Capitulo 4 y 5 

Semana 7 : Evaluación 1 



Semana 8 : Capitulo 5 

Semana 9: Capitulo 6 

Semana 10: Capitulo 6 

Semana 11: Capitulo 6 

Semana 12 : Evaluación 2 

Semana 13: capitulo 7 

Semana 14: capitulo 7 

Semana 15: capitulo 7 

Semana 16 : Capitulo 8 

Semana 17 : Capitulo 8 

Semana 18 : Examen Final. 

 


