usodel SOftware computacional en Fisica,
Quimica y Ciencias de Materiales: Eimodelado

computacional

Resumen

Complementamos nuestra vision de los llamados Labora-
torios Virtuales expandido al uso de programas computacio-
nales en la Quimica, Fisica y Ciencias de Materiales. y asi
diversificarlas como parte complementaria y reemplazado
del experimento.

Palabras Claves: Laboratorios virtuales, programas com-

putacionales.

I Introduccion

Anteriormente dimos a conocer la importancia que tiene el
uso del Modelado Computacional en los llamados Laborato-
rios Virtuales (Chigo Anota 2002:a) desde dos puntos de vista
como lo es la Quimica Cuantica Computacional (QCC) y la
Fisica del Estado Sélido Computacional (FESC, Chigo Anota
2002:b). El uso de este tipo de herramienta tan variada y cada
vez mas diversificada ha crecido, debido al software y hard-
ware cada vez mas potente, ejemplo de esto son: la velocidad
de procesamiento, el uso de computadoras paralelizables (en
un rango de 2 a 1000 procesadores), etc.

Basta aclarar que el Modelado Computacional es muy
atractivo actualmente tanto para la Quimica, Fisicay para la
Ciencia de Materiales por su poder predictivo. Siendo, ade-
mas esta herramienta de gran ayuda actualmente en diversas
areas.

Adicionalmente damos a conocer en forma esquematica
el valor de la Simulaciéon Computacional en cuatro puntos,
modelos de algunos sistemas que pueden ser obtenidos me-
diante algunos graficadores, asi como algunas propiedades

obtenibles.

I Aplicabilidad de la
Simulacion Computacional
La Quimica Cuantica Computacional, es la modelizacion
cuantitativa de fendmenos de interés quimico usando técnicas
computacionales.
Examinando el concepto de:
e Modelizacion cuantitativa, encontramos que es la creacion
de modelos capaces de reproducir la realidad de forma
precisa. Estos modelos son los que provee la Quimica

tedrica.

e Técnicas computacionales, es decir, la implementacion
eficiente de los modelos y su utilizacion a través de, y

gracias a, la tecnologia informatica.

Los métodos computacionales (en especial del punto de
vista de la Quimica, Fisica como de Ciencias de Materiales,
asi como desde el punto de vista general) se utilizan para
resolver problemas reales modelando su comportamiento
debido a que:

e Dichos problemas son intratables desde el punto de vista
experimental (condiciones que serian peligrosas o no fa-
cilmente alcanzables).

e Simplemente por que los experimentos en computadora

son mas baratos y controlables (Figura 2).

Niveles de aplicacion:

e Quimica Computacional a nivel usuario (Nivel Basico):
Aplicacion del software desarrollado dentro del 4rea. Co-
nocimientos de informatica minimos.

e Quimica Computacional a nivel profesional: Investigacion
y desarrollo de metodologias y herramientas software en
quimica computacional y/o aplicacion a problemas quimi-
cos del software del area. Conocimientos de informatica
amplios: sistemas operativos, ingenieria del software, pro-

gramacion, bases de datos, lenguajes orientados a objetos,

etc.

Figura 1. Tipo de simulacion que se puede lograr en Quimica usando el pro-

grama Mercury (Mercury 1.1 2002).

Propiedades que se pueden
obtener mediante la Simulacion
Computacional.

De acuerdo a los intereses que se tengan, son las propieda-

des que pueden ser obtenidas: por ejemplo si lo vemos desde
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el punto de vista la de Quimica, podemos investigar la geome-
tria molecular, como distancia de enlace, angulos de enlace,
angulos de torsion. angulos diedros (dngulos entre planos que
forman grupos de atomos), etc.

Del lado de la Fisica y Ciencia de materiales, podemos
investigar las propiedades Opticas, magnéticas, eldsticas,
estructurales (parametros de celda en so6lidos, volumen de la
celda, energia del estado base, densidad de estados), etc. Todo
esto es posible gracias modelos implementados en codigos
computacionales, ejemplo: Cerius2, dicho programa abarca
modulos de Quimica, Fisica y Ciencias de Materiales, el
unico inconveniente es el costo de dicho programa, uno mas
comercial son la serie de programas Gaussian (Frisch y Frisch
1998).
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Figura 2. Representacion del funcionamiento que realizan los Laboratorios

Virtuales.

Figura 3. Otro tipo de molécula que puede ser obtenida mediante el programa

Mercury.

[T Logros Cientificos.

Un gran ejemplo del trabajo logrado en recientes afios en
el area de la Quimica Cuantica Computacional y Fisica del
Estado Solido Computacional vio sus frutos realizados en el
Matematico inglés John Pople y el Fisico australiano Walter
Kohn, ganadores del premio Nobel de Quimica en 1998 (Pa-
gina web:a) por su contribuciones pioneras al desarrollo de
métodos que pueden ser empleados para estudios teodricos de
las propiedades de moléculas y los procesos quimicos en que
estan involucradas.

Gracias a la teoria de funcionales de la densidad (Pagina

web:b), de Kohn, y a las matematicas de Pople, ha sido posible
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no so6lo simular con modelos muy confiables los procesos qui-
micos y de solidos de compuestos ya conocidos, sino predecir
algunos otros con moléculas que seran artificialmente creadas
con posteridad. Uno puede prever como se comportaran las
moléculas que podrian ser utiles para el desarrollo de medi-
camentos.

Entender como responden los enlaces quimicos entre las
distintas moléculas de un compuesto determinado ha sido un
sueflo largamente perseguido por cientificos en campos que
van de la biologia molecular a la industria farmacéutica, pa-

sando por la astroquimica.

Figura 4. Representacion del modelo de cluster de ThO2 (con estructura
BCC, estructura cubica centrada en el cuerpo), aqui las esferitas repre-
sentan las cargas puntuales (81, los primeros vecinos en verdes, los
segundos vecinos en rojo y los terceros vecinos en amarillo), obtenida con
el programa Rasmol (RasWin Molecular Graphics 2000), dicho programa es

util tanto para moléculas como sélidos.
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Figura 5. Compuesto CeFeGe, obtenida mediante el programa Cerius®
(MSI 2000), dicho programa tiene una amplia aplicacion en la Quimica,

Fisica y Ciencia de Materiales.
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Figura 6. Molécula del etano obtenida mediante el programa Molden Version

3.7 (2000).

I'V Conclusiones.

Si queremos hacer uso del Modelado Computacional en
lo que se conoce por Laboratorios Virtuales, tendremos que
considerar tanto su estructura matematica como informatica
para lograr un mejor aprovechamiento de esto que hoy en dia
se ha vuelto una poderosa herramienta de trabajo y sobretodo
de bajo costo y poder de prediccion que son de interés tanto
Quimico como Fisico, asi como para el disefio de nuevos ma-
teriales en comparaciéon con un laboratorio usual (sefialamos
que la finalidad de estos Laboratorios es reemplazar estos
laboratorios usuales) de investigacion en sus dos vertientes

basico y profesional.

Figura 7. La molécula de la aspirina obtenida con Rasmol (RasWin Molecular

Graphics 2000).
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