Quimica Teorica:

Descripcion Matematica de la Quimica

“Cualquier intento de usar métodos matematicos en el estudio de
reacciones quimicas debe ser considerado profundamente
irracional y contrario al espiritu de la quimica...”

“Si el analisis matematico adquiere un lugar importante en
quimica — una aberracion que es felizmente casi imposible-
produciria una rapida degeneracion de esa ciencia ...”

Auguste Comte,
Cours de Philosophie Positive,
Paris 1830.




Premios Nobel en Quimica

Walter Kohn John A, Pople

1998: Kohn, por su desarrollo de la teoria del
funcional de densidades.
Pople, por su desarrollo de métodos
computacionales en gquimica cuantica

Kenichi Fukui Roald Hoffmann

1981: por sus teorias, desarrolladas
independientemente, acerca del
curso de las reacciones quimicas

2013: Por el desarrollo de modelos
multiescala de sistemas quimicos
complejos (QM/MM), que han hecho
posible el mapeo de los misteriosos
caminos de la quimica utilizando
computadoras

'

Martin Karplus Michael Levitt Arieh Warshel




Quimica Teorica:

Descripcion Matematica de la Quimica
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Quimica Teorica:

Descripcion Matematica de la Quimica

Meétodos de solvente

Continuos
(PCM, SMD)

Discretos
(muchas moléculas

de solvente)
MM, DM,...

Mixtos
(continuo +
algunas moléculas
de solvente)




Quimica Teorica:

Descripcion Matematica de la Quimica

Solidos

Cumulos

Periodicos
(ondas planas)

Nano-particulas y bulk

Periddicos
(orbitales centrados
en los atomos)




Algunas aplicaciones

Elucidacion de Estructuras ___
-estudios conformacionales
-orden de deprotonacion
-sitios de acomplejamiento
-caracterizacion de enlaces e interacciones

Asignacion de bandas en espectros

-UV-vis
-IR Reactividad quimica:
-RMN -indices de reactividad (El, AE, n, etc)

-viabilidad termodinamica
-equilibrio quimico
-cinética

-mecanismos de reaccion



Cddigos:

Aspectos practicos para realizar calculos

-Gaussian (u otro cédigo para calculos de estructura electrdnica)
-GaussView (u otro visualizador)
-Secure shell

-Text pad
-Paint Shop Pro Recomendados, no imprescindibles

Comandos Linux de uso frecuente:

mkdir
cd

cp
mv
Is

tail
head
grep

crear carpeta (Ej.. mkdir alumnol)
cambiar de directorio (Ej.: cd alumnol, para regresar al directorio raiz usar solo
cd, para regresar 1 directorio usar cd ..)
copiar archivos (Ej.: cp archivol.ext archivo2.ext)
mover (renombrar) archivos (Ej.: mv archivol.ext archivo2.ext)
listar archivos de una carpeta (Ej.: Is; Is*.log ; Isa*.log)

Is -Itr (orden cronologico, los mas recientes al final)
mostrar parte final del archivo (Ej.: tail archivol.log; tail -50 fichero.log)
mostrar parte inicial del archivo (Ej.: head archivol.log)
buscar cadena de caracteres en un archivo (Ej.: grep GINC test.log;

grep “ No="; grep GINC f*.log)



Aspectos practicos para realizar calculos

Comandos Linux relacionados con las corridas de G09 en Yoltla:

squeue: mostrar los jobs que estan corriendo y en cola (de todos los usuarios)

squeue —u: mostrar los jobs que estan corriendo y en cola (de un usuario, Ej.
squeue —u usuariol)

sbatch enviar corrida (Ej.: sbatch rungaus, donde rungaus es el script)

Archivos G09:
archivo.gjf archivo de entrada para G09
archivo script para corrida

archivo.log archivo de salida G09 (info de energia, termo, espectros, etc)
archivo.chk  archivo de salida con informacion para corridas posteriores
salidaG09.txt  archivo de error de corrida



Aspectos practicos para realizar calculos

Es necesario escoger un método de estructura electronica:

Funcién de onda (HF, MP2, CCSD, etc)
Funcionales de la densidad (PBE, B3LYP, M05-2X, etc)

Es necesario escoger un conjunto de funciones de base:

Pople (3-21G, 6-31G(d), 6-311+G(d,p), etc)
Dunning (cc-PVDZ, cc-PVTZ, aug-cc-PVDZ, etc)
Pseudopotenciales (SDD, LANL2DZ, etc)

Para reacciones en solucién, escoger como modelar el solvente:
Continuo (COSMO, PCM, SMD, etc)

Construir estructuras de partida:

Obtener de bases de datos
Usar una interfase grafica adecuada

Elaborar archivos de entrada (y script) con un editor de texto



Aspectos practicos para realizar calculos

Script para corrida:

Colas:
#!/bin/bash glh-20
#SBATCH —p[qld—znp] > q1d-20p
4#SBATCH -N T q4d-20p
#SBATCH -n 20
#SBATCH —t[23:59:DD ] q7d-20p

#SBATCH -0 salidaG09.txt

#SBATCH -J

cd $SLURM SUBMIT DIR
module load gaussian/09

g0% <ejemplo.gjfi»ejemplo.log |

exit 0



Aspectos practicos para realizar calculos

Archivos G09:
archivo.gjf

#chli=agual
“mem=3gb
“nproc=§

archivo de entrada para G09

http://www.chemistry4.me/Gaussian/G09W/help/g09/I_keywords09.htm

(# b3lyps6-31g(d) opt freq| palabras claves

Title Card Fegquired

(o 1 ] Cargay multiplicidad

/

/ﬁf 0.080%96300 1.04873600 D.DBlBBEDﬁ\\
H —0. 75032400 0.54321400 0.00e05200
H 0.07281700 1.70092100 —-0.61392700
) —2. 25082300 —0.44711200 —0. 07609000
H -2 . 02866000 —-1.36913200 —0. 23710700
H -2 . 71929800 —0.43552600 0.Y6403600
0 2.31487900 —0.58002300 —-0.10066200
H 2. 73508500 —0. 60582100 0.Y6e263100

\E, 1.53023100 —0. 00646100 —D.DDHEIDDE/

Matriz de coordenadas




Aspectos practicos para realizar calculos

Archivos G09:
archivo.log

archivo de salida G09 (info de energia, termo, espectros, etc)

1~1~GINC-NODEO34~Freg~EB3iLlYP~6—-31G{d ) ~H201~AGAL~26—Hov—2012~0~~#H Geom
=411Check Gues==TChecl: SCRF=Checl: GenChl FB3iLYP-6-315{d) Freg~~Title C
ard Required>~~0,1-0,0..0.,.0.1278635013~H,0.,0.76168349335,-0.4707882506
SHoO =0 TRIA849335 -0 4707882506~ Ver=sion=EH64L-G09RevE. 01-State=1-41
WHFE==76  40895334FEHMSD=5 . 322e-10~RM5F=2 787e-05~ZeroPoint=0.021161~Thern
gI=0 U2 yyse~Inipole=0. . 0., -0 8242869 ~Dipoleleriv=—0.7286303,0..0..0., -
0.409795c,0..0..0.,-0.3352029,0.3643152.0..0..0..0.2048978.0.091806.0.
001252801, 0. 1676015, 0. 3643152, 0.0, ,0..0,2048978,-0.091306. 0., -0 1252
a0l.0.1e76015~Polaxr=2.82992835, 0. ,7 3965479, 0. ,0.,5 . 4230109~PG=C02V [C2
f01y,SGY(H2) I~HImag=0~~—0.000119832. 0..0.64790503.,0..0..0.45274389,0.00
ons991.0.,0.,-0.00005540.0.,-0.32395252,0.18679927.0..0.35533664,0..0.
25466914, -0 . 22637194 ,0. . -0 . 220753421 ,0.21331080,0.00005991.0..0.,-0.000
Qo451.0..0.,-0.00005540.0. ,-0.32395252,-0.18679927.0..,-0.03138413,-0.0
3393494, 0. ,0.355633664, 0. ,-0.25466914 , -0 . 22637194,0.,0.03393494, 0. 01306
115, 0..0.22073421.0.21331080~~0.,0..,0.00001197.0..0.00005820,-0.000005
98.0..-0.00005820,-0.00000593~~~@

IN 50 FAR AS QUANTUM MECHANICS IS CORRECT, CHEMICAL
QUESTIONS ARE PROBELEMS IN AFPLIED MATHEMATICS.

— EYRING, WALTER, & KIMBALL, 1944
Job cpu time: 0 dawvs 0 hours 0 minutes 22.1 =econds.
File length= (MByte=)- EWFE= C Int= 0 D2E= 0 Chlk=

Hormal termination of Gaussian 09 at Mon Nov 26 10:32:56 2017,

1 Scr=

Checar siempre numero de frecuencias imaginarias (min =0, TS = 1)



Aspectos practicos para realizar calculos

Archivos GO9:
archivo.log archivo de salida G09 (info de energia, termo, espectros, etc)

— Thermochemistry —

Temperatures 298 .150 Kelvin. Pressure 1.00000 Atm.

Atom 1 ha= atomic number 8 and mas=s 15.99491
Atom 2 ha=z atomic number 1 and mass 1.00783
Atom 3 ha= atomic number 1 and mass 1.007a3
Molecular mass: 13 01056 amu.
Zero—polnt correction= 0.021161 {(Hartree-Particle)
Thermal correction to Energy= 0.023996
Thermal correction to Enthalpy= 0.024940
Thermal correction to Gibbs Frese Energy= 0.003494
Sum of electronic and zero—-point Energies= —76. 387792
Sum of electronic and thermal Energiess= —-76.3834958
Sum of electronic and thermal Enthalpies= —76.384014
Sum of electronic and thermal Frese Energies= —76.405460
E (Thermal) CV 5
ECal-Hol Cal-Hol-Kelwvin Cal-Hol-Kelwvin
Total 15. 057 5.997 45,137
Electronic 0.ooo0 0.000 0.ooo0
Tran=lational 0.a889 2.981 34 608
Fotational n.aa9 2.981 10.524
Vibrational 13.280 0.035 0.005%
o] Loglaig) Lngg)
Total Bot n.2471890-01 -1.606970 —-3.700186
Total V=0 0.133787D+09 9.126415 18 . 711762
Wib (Bot) 0.184310D-09 -9, 733274 —22.411691
Wib (WV=0) 0.100026D+01 0.000112 0.000257
Electronic 0.100000D+01 0.00o0o000 0.ooooon
Tran=zlational 0.300432D+07 6.477746 14 915562
Rutatipnal D.%45202D+02 1.648557 3.7959473



