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.
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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 -

D= el fuafat $optala el (mfmlat=y | e i [l TSR

SRR RAS A AW
Asignacion de bandas en espectros o
-UV-vis
-IR Reactividad quimica:
-RMN -indices de reactividad (El, AE, n, etc)
-viabilidad termodinamica
-equilibrio
-cinética

-mecanismos de reaccion



Aspectos practicos para realizar calculos

Cddigos:
-Gaussian (u otro codigo para calculos de estructura electronica)
-GaussView (u otro visualizador)
-Secure shell

-Text pad
-Paint Sho p Pro Recomendados, no imprescindibles

Comandos Linux de uso frecuente:

mkdir crear carpeta (Ej.. mkdir alumnol)

cp copiar archivos (Ej.: cp archivol.ext archivo2.ext)
mv mover (renombrar) archivos (Ej.: mv archivol.ext archivo2.ext)
Is listar archivos de una carpeta (Ej.: Is; Is*.log ; Isa*.log)
Is -Itr (orden cronologico, los mas recientes al final)
tail mostrar parte final del archivo (Ej.: tail archivol.log; tail -50 fichero.log)

head  mostrar parte inicial del archivo (Ej.: head archivol.log)
grep  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:

squeue -u mostrar los jobs que estan corriendo (del usuario)

squeue mostrar todos los jobs que corren y los que estan en cola (todos los
usuarios)

sbatch enviar corrida (Ej.: sbatch jobl)

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

Archivos G09:

archivo.gjf archivo de entrada para G09

#chli=agual

“mem=3gb . :
S http://www.gaussian.com/g tech/g ur/l keywords09.htm

[# hgl?pfﬁ—glg{d} l:l]_:lt fl‘E!I:.[} Palabrasclaves /

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 script para corrida

¥!/bin/bash
$5BATCH —p| q1d-20p |
$#SEATCH -N 1

$£3BATCH -n 20

$SEATCH -t |23:59:00 |
#5BATCH -0 =salidaG09.txt
#5BATCH -J(archivo

cd $5LURM SUBMIT DIR
module load gaussian/09

gl39 { g f){archlvn .]1r:ug

exit O



Aspectos practicos para realizar calculos

Archivos G09:

archivo.log

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

1~ 1~GINC-HODEO 34~ Fregq~EB3LYP~6-31G{d ) ~HZ201~AGAL~26—-Now-2012~0~4H Geomn
=411Check Guess=TChecl. SCREF=Checl GenChl RB3ILYP-6-31G{d) Fregq~~Title C
ard REequired~~0,1~0,0.,0. .0 12783635013~H.0.,.0.7616849335,-0. 4707832506
SH O -0 7R1IF849235 -0 4707882506~~~ Version=EHR4L-G09R=vE . 01~State=1-41
+HF=—76 . 40839533~RMSD=5 322e-10~EM5F=2 . 787=e—05~FeroPoint=0. 021161~Therm
A0 023995 ~Inpole=0. .0, ,-0. 3242869 ~Dipoleleriv=-0_ 7286303.0..0..0.,—
0.40979%6.0..0..0..-0, 3352D29 0.3643152.0..0..0..,0.2048978.0. DBIBDE 0.

L0.1252801.0. 16?6015 0.3e432152.0..0..0..0. 20489?8 —0.091806.0..,-0.1252
EDl 0.1676015~Polaxr=:.8299385.0. ? 39554?9 0..0..5. 4230109~PG= Cozv [C2
(Dl},SG?{HE)]KHImag=DKK—D.DDDllBEE o..n0. 54?90503,0.,D.,D.452?4389,D.DD
DDEBBI,D.,D.,—D.DDDDEE4D,D.,—D.32395252,0.186?992?,D.,D.35533664,D.,D.
25466914, -0 22637194, 0. -0 22073421.0. 2135331080, 0. 00005931, 0. .0.,-0.000
o0451.0..0.,-0.00005540,0,,-0.32395252,-0.18679927 .0, ,-0.03138413.-0.0
339323494 .0, ,0.35533664. 0. -0 25466914 . -0 . 22637194.0.,0.03393494 0.01306
115.0..0.22073421,0.21331080~~0.,0..0.0000119%.0.,0.00005820,-0.000005
98.0..—-0.00005820,-0.00000598~~~@

IN S0 FAR AS QUANTUOM MECHANICS IS CORRECT. CHEMICAL
QUESTIONS ARE PROELEMS IN AFPLIED MATHEMATICS.

—— EYRIHG, WALTEE. & KIMEALL, 1944
Job cpu time: 0 days 0 hours [0 minutes 22 .1 =econds.
File length= (MHute=)_ FEUR = E Int= 0 DZ2E= 0 Chl=
Hormal termination of Gaussian 09 at Mon Hov 26 10:32:56 2012.

1 Scr=



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



