Diplomado en Metodos de Estructura
Quimica-Electronica

Acerca de este diplomado

El Diplomado esta disefiado para adquirir conocimientos tedricos y practicos
que permitan realizar calculos confiables sobre estructura electrénica,
propiedades moleculares, reactividad quimica y termoquimica. Se estudian
los fundamentos de la mecanica cuantica y métodos como ab initio,
semiempiricos, DFT y mecdanica molecular. Ademas, se realizan practicas con
software libre como GAMESS, Avogadro y GROMACS, incluyendo instalacion,
busqueda conformacional, analisis de HOMO-LUMO, descriptores DFT,
formacién molecular y mecanismos de reaccién. Esta dirigido a estudiantes,
docentes e investigadores con conocimientos basicos de quimica general y
estructura  atédmica. Al finalizar, podras aplicar herramientas
computacionales para el diseno y analisis de sistemas quimicos y

bioguimicos.

Perfil del aprendiz

El Diplomado esta dirigido a estudiantes, docentes, profesionistas e
investigadores interesados en adquirir una formacién sélida y aplicada en
estructura electronica, reactividad molecular y métodos de quimica

computacional. El participante ideal posee conocimientos previos de
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quimica general, estructura atomica y fundamentos basicos de enlaces
quimicos, y desea profundizar en los principios tedricos que gobiernan el
comportamiento electrénico de los sistemas moleculares. Este diplomado es
adecuado para personas que buscan integrar mecanica cuantica, métodos
ab initio, métodos semiempiricos, DFT, mecanica molecular y simulaciones
computacionales dentro de su formacidén académica o trabajo de
investigacion. El alumno debe tener interés por comprender la relacién
entre teoria y practica, resolver problemas quimicos mediante modelos
matematicos y aplicar herramientas computacionales para analizar sistemas
reales en quimica, bioquimica, farmacologia, ciencia de materiales o
nanotecnologia. Al finalizar, el alumno sera capaz de aplicar de manera
auténoma herramientas de quimica computacional para el diseno,
prediccion y analisis de sistemas quimicos y bioguimicos, fortaleciendo su
capacidad de investigacidon, docencia o practica profesional en areas que
demandan conocimientos avanzados de modelacién y simulaciéon

molecular.

Modalidad

Acceso inmediato a los contenidos del curso tras la inscripcién, a través de

las plataforma https://pharbiois.milaulas.com.

Se ofrecen 120 horas de contenido grabado que se pueden seguir de manera
asincroénica, junto con material seleccionado, como articulos cientificos y

videos de expertos en la materia.

Este diplomado esta disenado para completarse en un plazo de 8 semanas,
pero su modalidad asincrénica y el acceso ilimitado durante un ano
permiten a los participantes avanzar segun su disponibilidad y revisar los

temas cuando lo necesiten.
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El acompanamiento personalizado de nuestros instructores estara

disponible de forma continua a lo largo de la duracién del diplomado.

Al completar al menos el 80% de las actividades del diplomado, recibiran
una certificacién tras evaluar la calidad en el curso y la atencién brindada
por Pharbiois a través de las plataformas de Survey Monkey en
https://www.surveymonkey.com/r/JHTDNF6 y Google Maps en
https://g.page/r/CRpW33pcN6YZEBM/review, o por correo electrénico a la
direccidén ventas@pharbiois.com, con el asunto “Opinién quimica cuantica
fundamental PHC19".

Validez

La certificacion de este diplomado cuenta con respaldo oficial y curricular de
la Secretaria de Educaciéon Publica de México, a través de la red

SEP-CONOCER, con el estdndar de competencia EC0301y EC0366.

Instructor

La Dra. Brenda Manzanilla Viveros es investigadora en quimica teérica y
computacional, especializada en el estudio de estructuras electronicas,
reactividad molecular, disefio racional de materiales y automatizacién de

flujos de trabajo en quimica computacional. Su trabajo integra métodos de

la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT), descriptores de reactividad,
modelado molecular y técnicas de machine learning aplicadas a sistemas

quimicos y materiales avanzados.

Es doctora en quimica por la Universidad de Guanajuato, donde también impartié cursos en el
area de quimica cuantica y modelado molecular, contribuyendo a la formacién de estudiantes
en quimica computacional. Tras su etapa académica inicial, trabajé en la industria como
quimica computacional, desarrollando metodologias para el andlisis de polimeros avanzados y

el disefio de materiales mediante herramientas tedricas y computacionales.
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Posteriormente realiz6 un posdoctorado en el Instituto de Sintesis Quimica y Catalisis
Homogénea (ISQCH-CSIC, Espafia), donde se enfocd en la automatizacién de calculos,
desarrollo de metodologias computacionales y analisis conceptual DFT para moléculas

organicas, materiales emergentes y complejos metalicos.

La Dra. Manzanilla ha publicado investigaciones que abarcan desde quimica computacional
fundamental —incluyendo propiedades electronicas, reactividad, funciones de Fukui y analisis
conceptual DFT— hasta aplicaciones practicas como el disefio de antioxidantes, nanovectores
basados en grafeno y materiales funcionales. También ha desarrollado flujos de trabajo para
prediccion de propiedades mediante docking, QM/MM y métodos semiempiricos de nueva

generacion.

Ademas de su labor investigadora, participa activamente en docencia y divulgacion cientifica,
combinando precisién tedrica con un enfoque pedagdgico accesible orientado a acompanar a

estudiantes y profesionales en la comprension profunda de la quimica computacional moderna.

Temario

Mdédulo 1: Introduccion

Introduccién al curso y método de trabajo

Breve repaso de la estructura del atomo

Antecedentes de la Mecdanica Cuantica

Breve repaso de las soluciones a la ecuacién de Schrédinger
Notacion de Dirac

Construccién de matriz Z

NI NN

Modulo 2: Métodos aproximados 1

1. Atomos Multielectrénicos
2. Aproximacion de Born-Oppenheimer
3. Superficie de Energia Potencial
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Moédulo 3: Métodos aproximados 2

Métodos ab initio

Métodos Semiempiricos

Teoria de Funcionales de la Densidad (DFT)
Descriptores de la DFT

Mecdanica Molecular

Practica computacional 1

OvAWN

Modulo 4: Técnicas

Conocer software computacional
Busqueda conformacional
Practica computacional 2
Funciones de base
Modelos de solvatacién
Practica computacional 3
Practica computacional 4
Termoquimica
Practica computacional 5

. Mecanismos de reaccidén

. Practica Computacional 5
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PRACTICAS
Practica 0: Conocer software computacional. Se realizara la instalacién del
programa GAMESS y visualizadores para analizar resultados. Ademas de

conocer el uso de otros programas y visualizadores.

Practica 1: Comparacion de métodos aproximados en GAMESS, como parte
de la calibracion de la metodologia. Se realizaran pruebas en GAMESS con
los distintos métodos aproximados con el fin de aprender a seleccionar el

meétodo mas apropiado para el sistema que se quiere estudiar.
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Practica 2: Busqueda conformacional. Aprender a realizar busquedas
conformacionales manual y utilizando programas computacionales

mediante mecanica molecular como Avogadro, Spartan y Gromacs.

Practica 3: Comparacion de funciones base y modelos de solvatacion. El
objetivo es conocer los efectos de tener diferentes funciones base como
parte de la calibraciéon de la metodologia. Ademas, afadir el solvente para
emular las condiciones en las que se lleva a cabo una reaccién quimica y

calcular las propiedades y reactividad quimica de una molécula.

Practica 4: Calculo de los descriptores de la DFT conceptual. Se realizaran
calculos para obtener los descriptores de la DFT conceptual (potencial de
ionizacion vertical, afinidad electrénica vertical, dureza quimica, entre otros),
empleando aproximaciones finitas y orbitales frontera. Ademas, se utilizara la
combinacién de diferentes niveles de teoria (funcional de la DFT y conjunto
base) agregando el efecto del solvente. Esta practica incluye el obtener los

orbitales frontera HOMO y LUMO.

Practica 5: Calculo de la termoquimica. Se evaluarad la formacién de una
molécula mediante calculos de energia y frecuencia, para obtener energias
de formacién. Como ejemplo se usard una reaccidon de Diels Alder y la
formacién de un liquido idnico para analizar el error de superposiciéon de

base (BSSE)
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Practica 6: Calculo de la termoquimica 2. Se afadira un estado de transicion
y el calculo de la energia de activacion.
Las practicas se podran realizar en equipos de cémputo laptops con

Windows y Linux sin dificultad.

Instrucciones de registro

1. Realiza tu inversion a través de las plataformas disponibles en:

https://www.pharbiois.com/inscribirme-diplomado-estructura-electronica

2. Envia el comprobante de pago a ventas@pharbiois.com con el asunto

“diplomado_metodos_estructura_electronica PHDO3" (si requieres factura,
incluye tu Constancia de Situacién Fiscal).
3. Recibiras por correo electronico toda la informacidn necesaria para

acceder a las sesiones grabadas.

Descuentos disponibles

En Pharbiois, creemos firmemente en la importancia de contribuir a la
educacion de la juventud mexicana y latinoamericana. Por ello, ofrecemos

descuentos especiales para los siguientes grupos:

e Estudiantes de Licenciatura o Pregrado, del 10%

e Estudiantes de Posgrado, del 5%

e Antiguos estudiantes de Pharbiois, del 5%

e Referidos por antiguos estudiantes de Pharbiois, del 5%

e Asistentes a l|la Masterclass Gratuita de Dinamica Molecular de

Proteinas en Medio acuoso, del 20%
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Si eres elegible para alguno de estos descuentos, envianos un correo a

ventas@pharbiois.com con el asunto “Descuento quimica cuantica aplicada
PHDO3".

Conoce todos nuestros productos y servicios

Masterclass GRATIS

Organizado en colaboraciéon con Pharbiois, este evento redne a expertos en
ciencia, tecnologia e innovacién para explorar y compartir avances en salud,
biotecnologia y emprendimiento cientifico en tematicas “in silico”. Con
conferencias magistrales, talleres especializados y espacios de networking,
fomentando la colaboracién interdisciplinaria, brindando una experiencia
enriguecedora para profesionales y estudiantes. Registro para recibir link de

ZOOM: https://www.pharbiois.com/contacto

Cursos y Diplomados en Farmacéutica Computacional
Conoce nuestros mas de 30 Cursos y 7 Diplomados respaldados por la
Secretaria de Educacion Publica de México (SEP) a través de la red

SEP-CONOCER. Mas informacidn: https://www.pharbiois.com.

Servicios de Apoyo a la Investigacion
Entendemos que los recursos computacionales, el tiempo y el aprendizaje
de nuevas técnicas pueden ser factores limitantes en la investigacion. Por
ello, ofrecemos servicios especializados para la comunidad cientifica,
realizados por expertos y garantizados por Pharbiois.

e Analisis bioestadisticos

e Simulaciones de acoplamiento (docking) y dindmica molecular

e Alquiler de tiempo y capacidad de codmputo

e Redaccién de patentes

e Disenoy desarrollo de proyectos de investigacion

e Ediciéon de figuras creativas y técnicas

e Traduccién y correccion de textos al inglés
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e Asesoria para emprendedores

e Diseno de proyectos de investigacion la sector farmacéutico

e Diseno in silico de nuevas moléculas patentables

e Reposicionamiento de farmacos mediante herramientas in silico y
validacién experimental de manera conjunta con los Laboratorios de
Especialidades Inmunoldgicas (LE).

e Estudios de toxicoinformatica alineados a las guias de la ICHM7, M12 y
Q3yala OEDC.

e Anadlisis de datos omicos (metaboldmica, transcriptomica y
protedmica)

e Servicios de optimizacidn de RNAmM (https://alawal-one.vercel.app/)

Kits para medir radicales libres

Disponibles en nuestra pagina web: https://www.pharbiois.com/reactivos-kits

# Kit ABTS (Capacidad Antioxidante Total)

# Kit DPPH (Determinacion de Radicales Libres)

# Kit FRAP (Capacidad Reductora del Poder Antioxidante)

& ; Por qué elegir nuestros kits ABTS, DPPH y FRAP?

v’ Protocolos detallados y paso a paso
v Disenados para laboratorio académico, clinico o industrial

v Materiales de calidad y reactivos preparados para uso inmediato
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v Compatible con equipos estandar de espectrofotometria

v Resultados cuantitativos reproducibles

7 Disponibles en Mercado Libre

Estos kits estan también disponibles para compra directa en Mercado Libre
(https://listado.mercadolibre.com.mx/kits-pharbiois#D[A:kits%20pharbiois]), lo que
facilita su adquisicion. Cada kit incluye:

s Reactivos necesarios

& Instrucciones claras para la ejecucion

& Guia de analisis de resultados

& Soporte técnico Pharbiois

<~ ldeal para docencia, investigacion y analisis comparativos de antioxidantes.

Conoce todos nuestros libros

1. Bioinformdtica General

Una obra integral que presenta los fundamentos y aplicaciones de la bioinformatica
moderna en investigacion biomédica, analisis de datos bioldgicos y disefio de estudios
computacionales.

Ideal para: estudiantes de bioinformatica, biotecnologia, biologia molecular vy

profesionales que desean fortalecer sus habilidades analiticas.

| | 2. Modelado Molecular y Bioinformdtica Estructural

Este libro se centra en los métodos y herramientas computacionales utilizados para

estudiar estructuras moleculares, interacciones quimicas y propiedades fisicas de
10
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sistemas bioldgicos, incluyendo workflows reproducibles paso a paso.
Ideal para: quienes trabajan con analisis estructural de proteinas, interaccion

ligando—proteina y evaluacion de conformaciones moleculares.

| | 3. Inmunoinformdtica y Nanovacunas

Una guia especializada que une inmunologia computacional con el disefio de
nanovacunas, abordando estrategias de prediccién de epitopes, modelado estructural
de antigenos y simulaciones para optimizar respuestas inmunologicas.

Ideal para: investigadores y estudiantes en inmunologia, vacunas y bioinformatica

aplicada.

4. Acoplamiento Molecular (Docking): Principios y Aplicaciones

Una obra dedicada a los conceptos teoricos y practicos del acoplamiento molecular,
incluyendo el uso de herramientas libres, interpretacién de resultados, evaluacion de
afinidades y su aplicaciéon al disefio racional de farmacos. Ideal para: quimicos,
farmacologos y profesionales que aplican docking en descubrimiento de ligandos y

optimizacién de leads.

Mas informacién: https://www.pharbiois.com/consultoria-y-servicios o al

correo electréonico: ventas@pharbiois.com.
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