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Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:MC-TINKERATE

La mecánica molecular multiconfiguracional (MCMM: Multiconfiguration molecular 
mechanics) es una extensión de la MM para reacciones químicas.
Son métodos de nivel dual y que combinan cálculos de MM con cálculos de 
estructura electrónica. 
De estos últimos se utiliza la información para puntos estacionarios y para un 
pequeño número de puntos no estacionarios. Con esta información se genera la 
superficie de energía potencial en la región intermedia entre reaccionantes y 
productos donde la MM pura no es válida.
Se representan como MCMM-n, donde n representa el número de puntos no 
estacionarios ( a nivel QM) utilizados para general la MEP:
MMCM-0 entonces significa que la MEP (MCMM) se ha generado utilizando
solamente la información de los puntos estacionarios.
La MEP obtenida de este modo se utiliza para cálculos de constantes de 
velocidad y tunelaje en el marco de VTST.
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Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:

Ficheros necesarios para cada corrida (VTST):

nombre.81   (esp.fu81)
nombre.82   (esp.fu81)
nombre.83   (esp.fu81)
nombre.85   (esp.fu81)
nombre.dat (poly.fu5)
param-nombre.prm (param.prm)
run_nombre (script)

MC-TINKERATE

Se puede usar otra 
combinación de ficheros, 

pero esta es la mas simple

Ejemplo de otra 
forma de 
organizar los 
datos de entrada

POLYRATE
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Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:run_nombre

(script)

Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:fu81 fu82

Los ficheros fu81 y fu82 input son ficheros de entrada para MC-TINKER
Contienen la información de dos puntos Shepard de la MEP.
Los ficheros son de formato “libre”
RESTRICCiÓN: el orden de los átomos tiene que ser coherente con el utilizado 
en MCATOMS (*MCGENERAL) del fichero fu85 (fichero general de entrada para 
MC-TINKER)
En la primera línea aparece un número entero que indica el número total de 
átomos en el sistema seguido de algún comentario de utilidad para el usuario.
En las siguientes líneas (una por cada átomo) se proporciona el número (único) 
correspondiente al átomo en cuestión, el símbolo del átomos, sus coordenadas 
cartesianas, el número correspondiente al tipo del átomo (definido en el fichero 
.prm)  y los índices de los átomos a los que está enlazado (números únicos).

Ejemplo:
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Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:param-nombre.prm

Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:param-nombre.prm
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Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:param-nombre.prm

Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:param-nombre.prm
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Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:param-nombre.prm

Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:param-nombre.prm
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Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:param-nombre.prm

Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:param-nombre.prm
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Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:param-nombre.prm

Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:fu83

Se utiliza para introducir la información de los puntos que se utilizarán para 
general la MEP.
Solo consta de 2 secciones MCGEN83 y  POINT
NOTA: Si se va a realizar un cálculo MCMM-0, la sección es aun necesaria e 
incluirá la información del estado de transición

Palabras claves (más comúnmente utilizadas):

sección *MCGEN83
FORMHESS 
Especifica el formato en el que se proporcionará el hessiano
La opción implícita es packed (GAUSSIAN fchk).

Opciones:
-packed hessiano compacto 
-full hessiano completo 

Ejemplo: 
FORMHESS full 
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Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:fu83 sección *MCGEN83

NESTSP 
Especifica el número de puntos (QM) que se va a proporcionar para general la 
superficie MCMM. Luego el número de secciones POINT que tendrán que incluirse 
en este fichero será igual al establecido con esta palabra clave.
La opción implícita es 1

Ejemplo: 
NESTSP 10 

UNITENER 
Especifica las unidades en que se proporcionarán las energías en este fichero, en 
cada una de las secciones POINT 
(pueden seleccionarse independientemente de las elegidas para el fichero fu5)
La opción implícita es hartree. 

Opciones: 
-hartree
-kcal

Ejemplo: 
UNITENER kcal

Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:fu83 sección *MCGEN83

UNITGEOM 
Especifica las unidades en que se proporcionarán las geometrías en este fichero, 
en cada una de las secciones POINT 
(pueden seleccionarse independientemente de las elegidas para el fichero fu5)
La opción implícita es bohr

Opciones: 
-ang las geometrías se proporcionan en angstroms (GAUSSIAN .log)
-bohr geometrías se proporcionan en angstroms (GAUSSIAN .fchk)

Ejemplo: 
UNITGEOM ang

UNITGRAD 
Especifica las unidades en que se proporcionarán los gradientes en este fichero, 
en cada una de las secciones POINT 
La opción implícita es hperb

Opciones: 
-hperb los gradientes se proporcionan en hartree bohr–1

(unidades atómicas,  GAUSSIAN .fchk) 
-kcpera los gradientes se proporcionan en kcal mol–1 angstrom–1

Ejemplo: 
UNITGRAD kcpera
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Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:fu83 sección *MCGEN83

UNITHESS 
Especifica las unidades en que se proporcionarán los hessianos en este fichero, 
en cada una de las secciones POINT 
La opción implícita es hperb2

Opciones: 
-hperb2 los hessianos se proporcionan en hartree bohr–2

(unidades atómicas,  GAUSSIAN .fchk) 
-kcpera2 los hessianos se proporcionan en kcal mol–1 angstrom–2

Ejemplo: 
UNITHESS kcpera2 

Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:fu83 sección *POINT

ENERGY 
Esta variable permite especificar la energía relativa de cada punto (con respecto a 
las especies tomadas como reaccionantes, que es la especificada en fu81)

Ejemplo: 
ENERGY 0.0189494 

GEOMETRY 
Especifica la geometría correspondiente a cada uno de los puntos proporcionados.

Example: 
GEOMETRY 

-6.69454329E-02     -1.96574211E+00      0.00000000E+00 
-9.15479645E-01      8.85833624E-01       0.00000000E+00 
-1.03439821E-01      3.77243731E+00      0.00000000E+00 

END

GRADIENT 
Especifica el gradiente correspondiente a cada uno de los puntos proporcionados     

Ejemplo: 
GRADIENT 

-2.80934625E-08      -7.33177670E-09     2.12772599E-11 
-1.41410517E-08       3.67943859E-08     1.46347707E-11 
4.22345150E-08      -2.94626079E-08 -3.59120307E-11 

END 
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Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:fu83 sección *POINT

HESSIAN 
Permite proporcionar el hessiano correspondiente a cada uno de los puntos 
proporcionados     

Ejemplo:
HESSIAN 

7.26849015E-03   -2.46048400E-02    9.35414373E-02 
-4.14090454E-12    5.92075782E-12   -1.80332522E-08 
-1.58285758E-02    5.21279047E-02   -6.41965167E-12 
2.30461818E-02   -6.01027280E-03    1.56393041E-02 
-4.61939022E-11   -2.75845692E-02   -1.39825157E-01 
1.52073611E-11   -3.72014964E-11   -2.99670799E-08 
1.54332795E-11    1.38812605E-10    8.11309802E-08 
8.56008545E-03   -2.75230647E-02    1.05605569E-11 
-7.21760599E-03    3.35948420E-02   -3.06406234E-11 
-1.34247944E-03    3.06151128E-02   -1.09180741E-01 
4.02730797E-11   -2.45433355E-02    1.24185853E-01 
-1.01611061E-10   -6.07177726E-03   -1.50051120E-02 
-1.10664188E-11    3.12807014E-11    4.74362771E-08 
-9.01366720E-12   -9.26186406E-11   -5.11638840E-08 
2.00800682E-11    6.13379559E-11    3.77438791E-09 

END 

Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:fu83

Ejemplo
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Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:fu83

Ejemplo

Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:fu85

Es el fichero principal de entrada de datos para MC-TINKER (análogo al fu5 
para POLYRATE)
Puede contener hasta 4 secciones:

*MCGENERAL 
*MCENERGETICS 
*SYMMETRY 
*RESONANCE

Es un fichero de formato con estilo palabras claves
Los encabezamientos de cada sección deben ser precedidos por el símbolo *
Es indiferente a mayúsculas y minúsculas
Cualquier línea que comience con el símbolo # se considera un comentario
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Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:fu85      *MCGENERAL

MCATOMS 
Es obligatoria. Se usa para especificar los átomos que conforman el sistema en 
estudio. Cada línea corresponde a un átomo e incluye el número secuencial n
(único), una etiqueta que identifica de que átomo se trata (número atómico o 
símbolo químico) y la masa del átomo en unidades atómicas (si la masa no se 
especifica se utilizará la del isótopo más abundante).

Ejemplo: 
MCATOMS 

1    C 
2    H 
3    H 
4    H    1.0078 
5    H    2.0140 

END 
Nota: los números (únicos) en la primera columna tienen que ser 
consistentes con las definiciones correspondientes en el fichero .dat (fu5) 
para POLYRATE y con las entradas de los ficheros fu81, fu82 y fu85. Si se 
utiliza otro esquema de ficheros también tendrá que ser consistente con 
estos.

Palabras claves más utilizadas para esta sección:

Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:

MCTITLE 
Permite incluir un título o comentario que identifique la corrida.
Puede contener hasta cinco líneas de hasta 80 caracteres cada una.

Ejemplo: 
MCTITLE 

HO - H - CH3 System
Resonance function constant at 28 kcal/mol

END 

fu85      *MCGENERAL
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Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:fu85      *MCENERETICS

EDIFF 
Con esta palabra clave se especifica la diferencia de energía (hartrees) entre la 
configuraciones 1 y 2 (fu81 y fu82, respectivamente)
La opción implícita es 0.00

Ejemplo: 
EDIFF   -0.0125479 

ZERO1 
ZERO2
ZERO1 especifica la energía MM de la configuración 1 (fu81) y ZERO2 especifica 
la energía MM de la configuración 2 (fu82), ambas en hartrees
(como mínimos en MM, o sea incluye una corrección a las energías QM)
La opción implícita es 0.00  en ambos casos

Ejemplo: 
ZERO1   0.0035921 

Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:fu85      *RESONANCE

ICSHEPARD 
Se utiliza para definir las coordenadas internas correspondientes al sistema en 
estudio (sentido químico). Las coordenadas internas a tener en cuenta son: 
distancias de enlaces, ángulos de enlaces, ángulos dihedros.
Para definir estas coordenadas se utilizan los números únicos correspondientes 
a los átomos involucrados (Nota: se cuidadosos con la coherencia de estos 
números para todos los ficheros involucrados en cada corrida)
Las definiciones de estas coordenadas deben ser coherentes con las de INTDEF 
de la sección *PATH del fichero fu5 (dat).
Cuando un ángulo de enlace es cercano a 180º (>175º) es conveniente definir 
esta coordenada  torsión lineal degenerada para lo cual se utiliza el símbolo igual 
para unir los átomos en lugar del guión (ver ejemplo)

Ejemplo: 
ICSHEPARD 

2–1   3–2   6–2   3–6   2–4   5–2   7–6 
1–2–3   3–2–4   1–2–4   2=4=5 
1–2–4–5 

END 
Nota: El símbolo gato (#) no puede utilizarse en el fragmento correspondiente a 
esta palabra clave.

torsión lineal degenerada
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Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:fu85      *RESONANCE

ICDISTANCE 
Se usa para definir cuales coordenadas internas deben estar involucradas en la 
coordenada de reacción. Para definir estas coordenadas se utilizan los números 
únicos correspondientes a los átomos involucrados y las coordenadas 
especificadas tienen que estar contenidas en las definiciones de ICSHEPARD.
No tiene opciones implícitas por lo que es obligatoria.

Ejemplo: 
ICDISTANCE 

2–5   2-6   6-5 
END 

Nota: El símbolo gato (#) no puede utilizarse en el fragmento 
correspondiente a esta palabra clave.

LINEARITY 
Permite especificar si el sistema es lineal o no. 

Opciones:
-linear     el sistema es lineal 
-nonlinear el sistema noes lineal   (implícito)

Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:fu85 Ejemplo
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Ejemplo:   CH3OCH3 + OH → CH3OCH2 + H2O

fu81

fu82

Ejemplo:   CH3OCH3 + OH → CH3OCH2 + H2O

fu83
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Ejemplo:   CH3OCH3 + OH → CH3OCH2 + H2O

fu85

Ejemplo:   CH3OCH3 + OH → CH3OCH2 + H2O

A diferencia de lo que vimos para correr solamente POLYRATE
en este caso las energías para cada punto estacionario deben 
expresarse relativas al punto de referencia (reaccionantes) en 
vez de utilizar sus valores absolutos

fu5
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Ejemplo:   CH3OCH3 + OH → CH3OCH2 + H2O

fu5

Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:Ejemplo:   CH3OCH3 + OH → CH3OCH2 + H2O

fu6    output
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Ejemplo:   CH3OCH3 + OH → CH3OCH2 + H2O

fu15

fu15    output

Cálculo de k(VTST) 
con MC-TINKERATE:EJEMPLOS
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Metil glioxal + OH

EJEMPLOS

Exactitud de las predicciones
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