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Descripcion del curso :

El conocimiento de la estructura y dindmica intima de sistemas biolédgicos,
como proteinas, requiere del uso de herramientas de quimica cuantica y
computacional. Este curso base de quimica cuantica y computacional busca proveer al
estudiante del conocimiento de la teoria quimico-cuantica y de los detalles
computacionales asociados para calculos electrénicos y vibracionales. El programa
esta divido en el estudio de fundamentos de la teoria electrdnica cudntica,
comenzando por la ecuacién de onda clasica, ecuaciéon de Schodinger para sistemas
uni-dimensionales. Se revisaran métodos de aproximados para la resolucién de
sistemas polielectréonicos como atomos y moléculas. Se incluira un capitulo de
propiedades vibraciones para osciladores arménicos y anarmonicos.

El correcto conocimiento de los fundamentos de los calculos de propiedades
electronicas y vibracionales pondra al estudiante en un buen pie para adentrarse en
problemas actuales de la quimica cuantica y computacional y de la biofisica molecular
de proteinas. En funcién de esto el programa del curso incluye un capitulo especifico
(Capitulo 8) que versa sobre dinamica quimico-vibracional a nivel molecular y
macromolecular. Este tépico, que estudia la distribucién de energia vibracional a
través de redes complejas, es estudiado por las cuatro ramas de las ciencias basicas
bajo las cuales recibe distintos nombres, a saber, paradoja de Fermi-Pasta-Ulam (FPU)
en area de la modelacion matematica numérica; localizacion de Anderson en el area
de la fisica de sistemas complejos y Optica; Teoria Rice-Ramsperger-Kassel-Marcus
(RRKM) en el area de la cinética quimica; comunicacién de sefiales alostéricas en
bioquimica y biofisica de proteinas. En este capitulo se tratara el topico de la difusiéon
de energia vibracional y sus respectivas rutas de relajacién a nivel molecular y en
proteinas. Estos sistemas pueden ser considerados como un conjunto complejo de
osciladores acoplados por constantes anarmonicas a través de las cuales, y gracias a
las que, fluye la informacién y energia vibracional. De este modo con la compresion de
funciones de onda en el estado basal (sin excitaciones electrdnicas), el acoplamiento
electro-vibracional y el flujo de energia vibracional por acoplamientos anarmdnicos es
posible formarse un visidn realista y actualizada de la fenomenologia de activacién y
flujo de energia vibracional en biomoleculas moduladas alostericamente y/o activadas
térmicamente, en torno a topicos a investigar al alcance realista del estudiante
doctoral. En este sentido el contenido del capitulo 8 tocara un problema central de la
biofisica actual, visualizandolo en sus principales modalidades de analisis teoricos y
experimentales.

A su vez el estudiante quedara en solidez para adentrarse en variadas técnicas
de simulacion que involucran procesamiento con algoritmos cuanticos, entre lo que



destacan, la modelaciéon de tipo Hibrida Quantum Mechanics/Molecular Mechanics
(QM/MM) u ONIOM, o la exploracion de reactividad de sitios activos y sus sustratos
asociados. Por ultimo se proveera de material que facilitara la exploracién posterior y
autodidactica de variados temas de la quimica computacional entre los que destacan
analisis de reactividad en funcion de orbitales de frontera, determinacion de variadas
propiedades moleculares, exploraciones en termoquimica, localizaciéon de estados de
transicion, estudios en sistemas electronicamente excitados, modelacion de sistemas
en solucion, todo esto, a diversos niveles de teoria.

Programa por capitulos:

1.-Perspectiva histérica.

1.a) Radiacion del cuerpo negro y efecto fotoeléctrico. : Planck y cuantizacion
de la energia.

1.b) Atomo de Hidrégeno: Descripcion cuantica.

1.c) Hipétesis de Bohr y cuantizacién del momento angular.

1.d)Principio de incertidumbre e implicancias para la conducta de la materia.

2.-Ecuacion de Onda Clasica.
2.a)Ecuacion de onda estacionaria en una dimension y soluciones oscilatorias

3.-Ecuacion de Schrodinger y aplicaciones sencillas.
3.a) Problema de valor propio
3.b)Densidad de probabilidad.
3.c)Electrén en caja unidimensional y calculo de probabilidades
3.d)Analogias clasico-cuanticas
3.e)Operadores y observables.
3.f) Calculo de propiedades observables.
3.g)Formalizacion de Postulados de la mecanica cuantica.

4.-Osilador armoénico y propiedades vibracionales.
4.a)0scilador armonico y conservacion de la energia.
4.b)Aproximacion armdnica y anarmonica.
4.c)Cuantizacion de la energia vibracional.
4.d)Funciones de onda vibracional
4.e)0scilador anarménico y acoplamiento anarmonico.

5.- Atémo de Hidrégeno.
5.a)Solucidén exacta
5.b)Orbitales
5.c)Efecto Zeeman.

6.-Métodos de calculo aproximados.
6.a)Calculo aproximado por Teoria de perturbaciones
6.b) Calculo aproximado por método variacional



7.-Sistemas polielectrénicos :
7.a) Atomos
7.b) Moléculas
7.c) Enlace de Valencia
7.d) Orbitales Moleculares

8) Dinamica quimico-vibracional molecular y macromolecular .

8.a) Dinamica quimico-vibracional, un desafio tedrico y experimental.

8.a) Acoplamientos anarménicos y flujo de energia vibracional molecular y
macromolecular (proteinas y enzimas).

8.s) Intramolecular vibrational energy relaxation (IVR) y su relacion con la
activacion de reacciones térmicas y sitios activos en proteinas.

8.d) Mecanismos explicativos quimico-cuanticos del IVR

8.d) Transductores moleculares direccionales de energia vibracional.
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Evaluacion:

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

Horarios y lugar de clases:

A fijar.

Planificacion por semanas:

Semana 1: Capitulo 1

Semana 2: Capitulo 2y 3

Semana 3: Capitulo 3

Semana 4: Capitulo 3

Semana 5: Capitulo 3y 4

Semana 6 : Capitulo 4y 5

Semana 7 : Evaluaciéon 1



Semana 8 : Capitulo 5
Semana 9: Capitulo 6
Semana 10: Capitulo 6
Semana 11: Capitulo 6
Semana 12 : Evaluacién 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.



