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REPORTE DE RESULTADOS utilizando la supercomputadora 

(Febrero 2016 a Enero 2017). 
 
 

CÁLCULOS TEÓRICOS, CON ALGUNAS TÉCNICAS DE LA QUÍMICA 

CUÁNTICA-QUÍMICA COMPUTACIONAL, APLICADOS A COMPUESTOS CON 

INTERÉS QUÍMICO/BIOLÓGICO 
 
 

2. RESUMEN 
La caracterización estructural de los sistemas químicos es determinada por diferentes 

técnicas experimentales. Pero hoy en día, también es necesario usar otras metodologías 

como aquellas pertenecientes a la química cuántica-química computacional. Esta área 

contribuye a entender el comportamiento químico/biológico a nivel molecular. Estas técnicas 

teóricas no pretenden desplazar la caracterización a nivel experimental, sino complementar 

ya sea para predecir, explicar o simular un comportamiento químico. En la actualidad, es 

indiscutible para el químico y los profesionales de áreas afines, el empleo de estos métodos 

teóricos; de tal forma, que en nuestros días es ya una necesidad el hecho de que los futuros 

profesionales de las áreas de la química se relacionen lo más tempranamente posible con 

esta forma de trabajo. Con el apoyo de los recursos de supercómputo, hemos contribuido 

con determinaciones teóricas a nivel  molecular para explicar el comportamiento de sistemas 

con interés químico-biológico, ya sea de compuestos sintetizados en laboratorio o aquellos 

obtenidos como metabolitos secundarios. 

 

3. DESCRIPCIÓN DE AVANCES 
 

Hasta el momento se ha determinado a nivel teórico propiedades electrónicas y espectroscópicas de 

una serie de derivados de perezona, producto natural, con posible actividad como antineoplásicos. 

Así como realizar la caracterización espectroscópica Infrarrojo de moléculas para que los alumnos 

verifiquen los diferentes modos vibracionales importantes para la identificación de una molécula. Así 

como la propuesta de un mecanismo de la transformación de la aflatoxina a un derivado menos 

tóxico. 

 

 

 

 

 



4. CÁLCULOS REALIZADOS 

• Optimización local y global  de geometrías. 

• Análisis de frecuencias. 

• Cálculos de espectros IR, Raman. 

• Cálculos de brechas HOMO-LUMO. 

• Cálculos de entalpías. 

• Búsqueda de estados de transición. 

 

 

5. SOFTWARE UTILIZADO 

Programa utilizado: Gaussian 09. Los métodos de cálculo que realizamos en nuestro grupo de 

trabajo son Ab-initio, DFT (Teoría de los Funcionales de la Densidad) y Métodos semiempíricos. 
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PROBATORIOS A CONGRESOS 
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