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Ĥ0 Ψ0 = E0 Ψ0

Simulación de
dinámica molecular

qsol

Construcción del
modelo del disolvente

config.

Cálculo cuántico
en disolución(
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Ĥvdw

QM/MM → 〈Evdw〉

I. Fdez. Galván Universidad de Extremadura

Cálculo de las derivadas de la energía libre en disolución

mailto:jellby@unex.es
http://www.unex.es


Sumario Efectos del disolvente Ampliación Aplicaciones Conclusiones

El método ASEP/MD

Términos energéticos en ASEP/MD

Dinámica molecular
I Campo de fuerzas clásico
I Moléculas rígidas
I Interacción electrostática∑∑ qiqj

r2
ij

I Interacción Van der Waals∑∑
4εij

[(
σij

rij

)12

−
(

σij

rij

)6
]

Cálculos cuánticos
I Descripción cuántica

del soluto
I Disolvente como conjunto

de cargas externas
I Interacción electrostática
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a partir de 100 configuraciones de la dinámica molecular Configuraciones

(kcal/mol) (D)

Sistema 〈Eelec〉 EACM ∆E

∆W

〈µ〉 µACM ∆µ

Metanol –19,1 –18,6 0,40

0,20

2,46 2,45 0,01
Etanol –16,5 –16,0 0,51

0,25

2,27 2,25 0,02
Propanol –14,3 –14,0 0,29

0,15

2,15 2,13 0,02
Formaldehído –9,2 –8,8 0,40

0,28

2,99 2,99 0,00
Acetaldehído –8,9 –8,5 0,40

0,25

3,46 3,46 0,00
Acetona –21,9 –21,1 0,78

0,45

4,48 4,47 0,01

Los errores introducidos por la ACM son mínimos
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Evaluación aproximada de la componente Stark

Componente Stark
I Error cometido en la energía de interacción soluto-disolvente

por la aproximación del campo medio (∆W = 〈W〉− WACM)
I Debido a la desestimación de la correlación instantánea entre

las moléculas de disolvente y la distribución electrónica del soluto

Sistema modelo: dipolo polarizable

I Promedio de configuraciones:

〈

W

〉

= − #–µ0 ·

〈

#–

E

〉

− 1
2

#–
#–α ·
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〉
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= − #–µ0 ·

〈

#–

E

〉
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2
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#–α ·

〈

#–

E

〉

2

I Componente Stark: ∆W = 1
2

#–
#–α ·

(
〈 #–

E〉2 − 〈 #–

E2〉
)
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Resultados: evaluación de la componente Stark

∆W = −1
2

#–
#–α ·

(
〈 #–

E2〉− 〈 #–

E〉2
)

#–

E : calculado clásicamente

(a3
0) (kcal/mol)

Sistema α ∆Eint ∆W
0 0,5 1

Metanol 19,5 0,40 0,20
Etanol 31,0 0,51 0,25
Propanol 42,1 0,29 0,15
Formaldehído 14,4 0,40 0,28
Acetaldehído 25,3 0,40 0,25
Acetona 35,6 0,78 0,45

Una fórmula sencilla permite reducir el error en ~ 50 %
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Optimización en disolución de la xilopiranosa
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Resultados: funciones de distribución radial (2)
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