
Química Teórica: 

Descripción Matemática de la Química

‘‘Cualquier intento de usar métodos matemáticos en el estudio de 
reacciones químicas debe ser considerado profundamente 

irracional y contrario al espíritu de la química...’’

‘‘Si el análisis matemático adquiere un lugar importante en 
química – una aberración que es felizmente casi imposible-

produciría una rápida degeneración de esa ciencia ...’’

Auguste Comte, 
Cours de Philosophie Positive, 

Paris 1830.



Química Teórica: 

Descripción Matemática de la Química

Química Computacional

Mecánica Clásica Mecánica Cuántica

Función de Onda

Métodos de Cálculo

Semiempíricos Ab Initio

Mecánica Molecular

Dinámica Molecular

Monte Carlo

Macro Micro

Estructura Electrónica

DFT



Química Teórica: 

Descripción Matemática de la Química

Métodos de solvente

Continuos
(PCM, SMD)

Discretos
(muchas moléculas 

de solvente)
MM, DM,…

Mixtos
(continuo + 

algunas moléculas
de solvente)



Química Teórica: 

Descripción Matemática de la Química

Sólidos

Cúmulos Periódicos 
(ondas planas)

Periódicos 
(orbitales centrados

en los átomos)

Nano‐partículas y bulk



Algunas  aplicacionesAlgunas  aplicaciones

Elucidación de Estructuras
‐estudios conformacionales
‐orden de deprotonación
‐sitios de acomplejamiento

Asignación de bandas en espectros
‐UV‐vis 
‐IR
‐RMN

Reactividad química:
‐índices de reactividad (EI, AE, , etc)
‐viabilidad termodinámica
‐equilibrio 
‐cinética
‐mecanismos de reacción



Aspectos prácticos para realizar cálculosAspectos prácticos para realizar cálculos

Códigos:
‐Gaussian (u otro código para cálculos de estructura electrónica) 
‐GaussView (u otro visualizador)
‐Secure shell

‐Text pad
‐Paint Shop Pro Recomendados, no imprescindibles

Comandos Linux de uso frecuente:
mkdir crear carpeta (Ej.:  mkdir alumno1)
cp copiar archivos (Ej.:  cp archivo1.ext  archivo2.ext)
mv mover (renombrar) archivos (Ej.:  mv archivo1.ext archivo2.ext)
ls listar archivos de una carpeta (Ej.:  ls ;   ls *.log  ;  ls a*.log)          

ls -ltr (orden cronológico, los más recientes al final) 
tail mostrar parte final del archivo (Ej.:  tail archivo1.log;  tail -50 fichero.log)
head mostrar parte inicial del archivo (Ej.:  head archivo1.log)
grep buscar cadena de caracteres en un archivo  (Ej.: grep GINC test.log;  

grep “ No=”;     grep GINC f*.log )



Aspectos prácticos para realizar cálculosAspectos prácticos para realizar cálculos

Comandos Linux relacionados con las corridas de G09:
squeue -u  mostrar los jobs que están corriendo (del usuario)
squeue mostrar todos los jobs que corren y los que están en cola (todos los 

usuarios) 
sbatch enviar corrida  (Ej.: sbatch job1)

Archivos G09:
archivo.gjf archivo de entrada para G09
archivo script para corrida
archivo.log archivo de salida G09 (info de energía, termo, espectros, etc)
archivo.chk archivo de salida con información para corridas posteriores
salidaG09.txt archivo de error de corrida



Archivos G09:
archivo.gjf archivo de entrada para G09

Aspectos prácticos para realizar cálculosAspectos prácticos para realizar cálculos

Palabras claves

Carga y multiplicidad

Matriz de coordenadas

http://www.gaussian.com/g_tech/g_ur/l_keywords09.htmhttp://www.gaussian.com/g_tech/g_ur/l_keywords09.htm



Aspectos prácticos para realizar cálculosAspectos prácticos para realizar cálculos

Archivos G09:
archivo script para corrida



Aspectos prácticos para realizar cálculosAspectos prácticos para realizar cálculos

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



Aspectos prácticos para realizar cálculosAspectos prácticos para realizar cálculos

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


