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La quimica computacional

en el salon de clase

Carlos Amador Bedolla' y Carlos Octavio Olvera Bermiidez!

ABSTRACT (Computational chemistry in the classroom)

The increase in general availability of computing power during the past thirty years represents
the fastest and longest sustained technological advance in human history. One of its consequences
is that currently we have in our classrooms between twenty and fifty times more computing
power than all of the computing power available in the world in 1980. Once this capacity is
harnessed to the proper computer codes, it is possible to perform computational chemistry
calculations in the personal computers of the undergraduate students of a public university.

We report on a recent pedagogical experience along these lines.
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Resumen

El incremento en la disponibilidad generalizada de capacidad
de computo en los ultimos treinta afios representa el avance
tecnolégico sostenido mas grande y rapido de la historia de la
humanidad. Una de sus consecuencias es que, actualmente,
tengamos en el salén de clases entre veinte y cincuenta veces
més poder de cémputo que el disponible en el mundo entero
en 1980. Combinada con los programas de computo adecua-
dos, esta capacidad hace que sea posible hacer quimica com-
putacional con las computadoras de los estudiantes de licen-
ciatura de wuna universidad putblica. Reportamos esta
experiencia didactica reciente.

El avance tecnolégico mas grande
y mas rapido de la historia
La primera premisa en la que se basa el presente reporte es
que el poder de computo disponible en el salon de clases es muy
superior al disponible en todo el mundo cuando algunos de los
maestros de la actualidad hicieron sus tesis de posgrado.

Las primeras computadoras personales, que se empezaron
a vender en 1986, tenian 512 kilobytes de RAM, no tenian
disco duro y la velocidad de su reloj era menor de 1 MHz. Sin
embargo su precio, en dinero de aquella época, era de varios
miles de d6lares. Actualmente se puede conseguir una compu-
tadora portatil con 1 Gb de RAM, 80 Gb en disco duro y un
reloj de 1.86 GHz, por menos de mil dolares de los de ahora.
La comparacion anterior entre dos maquinas de capacidades
tan distintas es injusta. De hecho, el problema de comparar
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los precios de computadoras de distintas épocas, incluyendo
una medida de sus capacidades, es un problema abierto en la
comunidad de los economistas (Berndt y Rappaport, 2001;
Pakes, 2003). Y es que estos dos fenémenos —el incremento
sostenido de la capacidad de cémputo disponible y el decre-
mento sostenido en el precio de las computadoras—, desde la
aparicién de la computadora personal hasta la fecha, constitu-
yen el crecimiento tecnolégico més extenso y mas veloz de la
historia de la humanidad.! Desde 1993 se califican las qui-
nientas computadoras mas grandes del mundo y los resulta-
dos se publican afio con afio (Meuer et al., 2008). El poder de
computo acumulado en 2007 por esas quinientas computa-
doras era de 6.97 PF —petaflops, 10'® operaciones de punto
flotante por segundo—, mientras que el equivalente acumula-
do en 1993 era de 1.12 TF —teraflops, 10'2 operaciones por
segundo. El incremento en este poder de computo sigue pre-
cisamente la ley de Moore? y corresponde a un tiempo de

! Considérese que el poder de cémputo se ha duplicado cada dos
afios durante los ultimos cuarenta anos, cuando menos, o sea se
ha incrementado un millén de veces. Si durante cuarenta afnos
los coches hubieran aumentado su potencia en la misma
proporcién tendriamos coches de 100 millones de caballos de
fuerza, viajando a seis o siete veces la velocidad de la luz. Desde
luego, este ultimo ejemplo no es realista, toda vez que existe un
limite fisico a la velocidad méaxima de un objeto. Interesante-
mente, existen también limites fisicos a la densidad de transis-
tores que se pueden empacar en un chip, pero hemos sido tan
afortunados en la carrera computacional de los Gltimos
cuarenta anos que todavia no nos hemos topado con esa pared.
2 La ley de Moore dice que el nimero de transistores que se
pueden empacar en un chip —una medida técnica, directamente
proporcional al poder de coémputo del chip— aumenta exponen-
cialmente con el tiempo, es decir, que se duplica cada cierto
periodo fijo. El periodo de duplicacién aproximado de esta
medida en los ultimos cincuenta afios ha sido de 24 meses.
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duplicacion de aproximadamente 14 meses. Si extrapolamos
esta conducta hacia el pasado y calculamos cual era el poder
de computo de las quinientas computadoras més poderosas
en 1980, lo que probablemente equivale al poder total de
computo de esa época, antes de la llegada de la computadora
personal, encontramos un valor de 0.444 GF —gigaflops, 10°
operaciones por segundo—. La computadora portétil mencio-
nada anteriormente, mas o menos accesible, tiene un poder de
computo de unos 11 GF, es decir que la computadora portatil
que podrian llevar nuestros alumnos a clase es veinticinco ve-
ces mas poderosa que el total disponible en el mundo en
1980.

La segunda premisa es que esta clase de poder de cémputo
es, efectivamente, accesible a los estudiantes de licenciatura
de las universidades publicas.

La comparacion directa del precio de una computadora
entre 1986 y la actualidad es incongruente. Por ejemplo, el
precio por megabyte de RAM en 1986 era de unos seis mil
dolares, mientras que el precio por megabyte de RAM en la
actualidad es de un dolar. El problema es que es imposible
comprar una méquina, en la actualidad, con un megabyte de
RAM. Reducir la incongruencia de estas comparaciones y pro-
porcionar una medida ttil es el objetivo de los indices hedo-
nistas de precios (Berndt y Rappaport, 2001; Pakes, 2003).
Estos indican que el costo del computo se ha reducido en un
factor de cien desde la llegada de la computadora personal.
En términos pricticos esto se manifiesta en la observaciéon
(asistematica y nada metédica) de que seis de nuestros doce
alumnos en el curso de quimica cuantica —de cuarto semes-
tre— en la licenciatura de quimica en una universidad publi-
ca de América Latina llevaban una computadora portitil a la
clase. Desde luego esta observacién debe formalizarse, pero
para efectos practicos baste sefialar que permitié que todo el
grupo trabaje en actividades computacionales en el salén de
clase.

La tercera premisa es que existe software especializado de
quimica computacional accesible, tanto en la adquisicion del
programa, como en la posibilidad de aprender a ser utilizado,
a los estudiantes de licenciatura.

La experiencia que se relata estd basada en la disponibili-
dad del codigo de quimica cuantica conocido como GAMESS
(Schmidt, et al., 1993, Gordon, et al., 2005) en un disco de
arranque —bootable— basado en Knoppix (Knopper, 2008) y
distribuido bajo una licencia de GNU (General Public Licen-
se, 2008) por Vigyaan (Agarwal, 2008). La idea de un disco
de arranque es fundamental para la experiencia didactica que
se relata. Se trata, como en los inicios del empleo de compu-
tadoras personales, de un disco —en esta vuelta un CD— que
contenga el sistema operativo y el programa que se quiere
emplear. La clave es que de esta manera no hay nada que
instalar en las computadoras de los alumnos, ni importa
que las configuraciones de sus maquinas sean distintas. Todas
ellas funcionan con el sistema operativo contenido en el disco
—una versi6n limitada de Linux, Knoppix— y cuentan inme-
diatamente con un GAMESS que funciona. Los creadores del

ABRIL DE 2009 +« EDUCACION QUIMICA

proyecto Vigyaan (Agarwal, 2008) ofrecen una imagen de ese
disco que se puede bajar y reproducir ficilmente para propor-
cionar una copia a cada uno de los alumnos. La distribucion
opera bajo la licencia general del proyecto de software libre,
de tal manera que no hay que pagar derechos y el costo del
experimento es simplemente el de la reproduccién de los dis-
cos. De esta manera, los estudiantes tienen en sus maquinas
una copia de un poderoso programa de quimica computacio-
nal que se puede emplear ficilmente.

Si bien los resultados de los calculos de quimica computa-
cional pueden emplearse ventajosamente en diversas mate-
rias del curriculum usual de un licenciado en quimica, la ex-
periencia reportada en este articulo se limita a su empleo en
el curso basico de Quimica Cuantica, de caricter obligatorio
en el cuarto semestre.

Los programas de quimica computacional

en el salén de clase

Los programas de quimica computacional modernos contie-
nen los avances cientificos de la disciplina de las altimas déca-
das. Su empleo pleno es dificil y requiere del dominio de in-
trincados aspectos de la quimica cuéntica y computacional.
Sin embargo, es posible su empleo limitado para hacer célcu-
los sencillos con parametros estandar que funcionan acepta-
blemente bien en la mayoria de los casos. Por ejemplo, una
vez que el estudiante ha cargado el disco con el sistema ope-
rativo y el programa, solo hace falta que cree el archivo si-
guiente para obtener la estructura electrénica del dtomo de
nitrégeno

SCONTRL SCFTYP=UHF MULT=4 RUNTYP=ENERGY
COORD=CART NPRINT=8 $END
$BASIS GBASIS=STO NGAUSS=6 S$END
S$SDATA
Atomo de nitrogeno en una base minima
Ccl
N 7.0 0. 0. O.
SEND

El programa genera un archivo de salida en donde es rela-
tivamente sencillo encontrar resultados acerca de la energia
de los orbitales moleculares, su composicién, la estructura
electronica y, particularmente, la energia total de este 4tomo
dentro de esta aproximacion:

TOTAL ENERGY
ELECTRON-ELECTRON
POTENTIAL ENERGY
NUCLEUS-ELECTRON
POTENTIAL ENERGY
NUCLEUS-NUCLEUS
POTENTIAL ENERGY

-54.2491119945

20.0251897828

-128.9153045110

0.0000000000
-108.8901147282
54.6410027337
1.9928278999

TOTAL POTENTIAL ENERGY =
TOTAL KINETIC ENERGY
VIRIAL RATIO (V/T) =
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Minimas modificaciones del archivo de entrada —la carga
del atomo, la multiplicidad del estado—

SCONTRL SCFTYP=UHF MULT=3 RUNTYP=ENERGY
COORD=CART NPRINT=8 ICHARG=1] $END

$BASIS GBASIS=STO NGAUSS=6 S$END

SDATA

Atomo de nitrogeno en una base minima

Cc1

N 7.0 0. 0. O.

SEND

permiten calcular la energia del catién monovalente

TOTAL ENERGY = -53.7652037575

y, de estos resultados, obtener una aproximacion de 13.167 eV
para el potencial de ionizacién del nitrégeno —a comparar
con el valor experimental de 14.534 eV (Basic Atomic Spec-
troscopy Data, 2008). Desde luego se puede seguir la direc-
cion de mejorar la aproximacion y realizar un cilculo mas
sofisticado y mas realista, pero lo que se quiere destacar es
que con esta herramienta los estudiantes pueden calcular una
aproximacion a la energia de ionizacién de un dtomo en el
salon de clases en minutos.

La disponibilidad de esta herramienta en el salon de clase
permite aprovecharla en dos direcciones principales. La pri-
mera es para profundizar en los detalles técnicos de la solu-
cion de la ecuacion de Schrédinger para sistemas atomicos y
moleculares y presentar ejemplos especificos cuando se habla,
dentro del programa del curso, de multiplicidades, conjuntos
de base, aproximaciones, intercambio y correlacion, etcétera.
Al seguir esta linea se aumenta la profundidad con la que se
utiliza el programa de cémputo. La segunda direccion es en el
estudio de problemas quimicos reales, que permite imaginar
innumerables situaciones. Existen algunas propuestas especi-
ficas de problemas quimicos en los que el uso de esta herra-
mienta proporciona una ventaja didactica. Presentamos a
continuacién algunos ejemplos publicados de estas propuestas.

Zeegers (1997) usa MOPAC (Stewart, 2007), un programa
gratuito que implementa una aproximacion semiempirica,
para que los estudiantes calculen, en estaciones de trabajo, la
carga en cada uno de los atomos de anillos arométicos susti-
tuidos para ilustrar conceptos de reactividad. Holme (1999)
usa GAMESS en un laboratorio equipado con estaciones de
trabajo Sun Ultra para ilustrar las aproximaciones basicas del
método Hartree-Fock y las diferencias entre los métodos de
mecénica molecular, los semiempiricos y los de primeros
principios. Van Haaren et al. (2002) usan el software comer-
cial Spartan (Wavefunction, 2008) para estudiar dos isémeros
de complejos de Pd(1-Me-alilo) —syn y anti— y calcular geo-
metrias con métodos de mecanica molecular y de teoria de
funcionales de la densidad. Barrows y Eberlein (2004) usan
también Spartan y una minimizacién de energia basada en la
mecanica molecular (AM1) para estudiar efectos conforma-
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cionales en alquenos y en alquenos ciclicos, que les sirven
para matizar generalizaciones injustificadas que se encuen-
tran en los libros de texto. Pearson (2007) usa Gaussian 03
(Frisch, 2004) —otro programa comercial, por cierto muy
costoso— para que los alumnos calculen constantes rotacio-
nales y constantes de fuerza para una serie de moléculas dia-
tomicas de atomos representativos.

Reiteramos que la solucion que se propone en el presente
articulo tiene las ventajas inmediatas de que el software es
gratuito y que los calculos se realizan en las computadoras de
los estudiantes sin modificar las configuraciones de sus ma-
quinas. Esto dltimo es particularmente util para facilitar la
curva de aprendizaje del uso de este tipo de programas y de
las habilidades computacionales asociadas —la edicién de ar-
chivos, la ejecuciéon de comandos, etcétera—, toda vez que el
alumno trabaja en un ambiente computacional familiar. Una
vez superada esta curva de aprendizaje se puede proceder,
desde luego, a realizar célculos mas sofisticados que pudieran
requerir recursos de computo adicionales —algunas veces
costosos— generalmente también disponibles en nuestras
universidades.

El trabajo final de los estudiantes del curso donde se aplico
originalmente esta propuesta consisti6 en el calculo de ener-
gias de ionizacion, afinidades electrénicas y configuraciones
electronicas de los primeros 54 4tomos de la tabla periodica.
Los resultados dependen del nivel de teoria que emple6 cada
equipo, y las diferencias entre ellos provocaron discusiones
que contribuyeron a profundizar el aprendizaje. Algunos gru-
pos de estudiantes emprendieron, bajo iniciativa propia,
calculos moleculares mas complicados y han seguido reali-
zédndolos después de finalizar el curso, sugiriendo la conclu-
sién de que han incorporado esta herramienta a su acervo
personal.

Algunas aplicaciones iniciales posibles

El empleo de calculos modernos de quimica computacional
en el salon de clases que se describe aqui —en este caso en
un curso de quimica cuantica pero que se puede extender a
otros cursos del curriculum quimico— fue empleado en un
segundo curso recientemente. En éste se pudieron disefiar
ejercicios especificos que ilustran las posibilidades didécti-
cas de este abordaje. A continuacién presentamos algunos
ejemplos.

1. Calculo de la estructura electronica de moléculas diato-
micas homonucleares de la primera fila. El cilculo de
Hartree-Fock con base minima permite observar la inver-
sién en el orden energético de los orbitales moleculares
entre la molécula de N, y la de O,, como se puede ver en
la figura 1.

2. Calculo de las dos primeras energias de ionizacion de los
atomos de litio y flaor. El objetivo es calcular las energias
de ionizacion de dos elementos de familias radicalmente
distintas. Los resultados del célculo mas sencillo posible
(Hartree-Fock, base minima) producen
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dtomo | Energia (Ha) | PIteo. (kJ/mol) | PIexp. (kJ/mol)

Li -7.364233 337.10 520.3
Li* —7.235839 7199.49 7298
Li+ —4.493698
F -99.394158 1514.10 1681
F+ -98.817466 3212.22 3375
F -97.593997

Este calculo sencillo produce resultados razonablemente
cercanos a los experimentales y reproduce las tendencias
periddicas observadas; por ejemplo, que el segundo poten-
cial de ionizacién de litio es mucho mas grande que el se-
gundo potencial de ionizacién de flaor.

3. Calculo de la afinidad electrénica del oxigeno atomico. El
ion negativo de oxigeno es més estable que el 4tomo neu-
tro y un electrén. Sin embargo, se requiere un célculo li-
geramente mas sofisticado para obtener resultados razo-
nables, ya que una base minima produce resultados con
el signo contrario.

dtomo Energia (Ha) ‘ AE teo. (kJ/mol) ‘ &E/;)gl))
@) —74.802496 -150.53 +141
O- -74.745163 -1319 -844
O —-74.242784

El cambio en las funciones de base, de N311 a TZV modi-
fica los nimeros en la direccién correcta.

dtomo Energia (Ha) | AE teo. (kJ/mol) [IEJE/;);%
@) -74.810353 +199.89 +141
O- —-74.886488 -1381.65 -844
(O —-74.3662444

4. El calculo de la energia de combustion del etano, del ete-
no y del etino. Para calcular la energia de combustién de
cada uno de estos compuestos —y comprobar que se li-
bera mas energia entre mas saturado esté el compuesto—
es necesario calcular la energia total de cada uno de los
compuestos participantes en la reacciéon de combustion
en su geometria optimizada. El calculo de Hartree-Fock
y base minima produce:

compuesto | AE . (kJ/mol) | AH,. (kJ/mol)
etano -971.5 -1560
eteno -906.5 -1411
etino -894.2 -1300

Se debe discutir en el salén de clases, de nuevo, el origen
de las marcadas diferencias entre energias internas y
entalpias.

Conclusiones
El objetivo principal de este articulo es el de presentar a la
comunidad la existencia de una alternativa sencilla y practica
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Figura 1. El orden de los orbitales moleculares de las diatémicas
homonucleares de la primera fila de la tabla periédica se invierte
entre N, y O,.

para realizar célculos de quimica computacional modernos
—réapidos y precisos— en el salon de clases. El potencial de
aplicacion de esta tecnologia en los distintos cursos del curricu-
lum de quimica es inmenso y podria ser explorado favorable-
mente por nuestros colegas que adopten esta herramienta.
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