Calculos Monte Carlo con el Hyperchem:

A través de la interesante referencia: http://www.cooper.edu/engineering/chemechem/MMC/  Pude ver que en el software recomendado estaba el HyperChem 5.1 (que conocí el año pasado con motivo de Métodos Teóricos y que me sirvió también el 1º cuatrimestre para Química Cuántica), Y a sido para mi una satisfacción pensar, que al igual que todos los métodos; ab initio, semiempiricos...incluso los de mecánica molecular quedaban recopilados en un solo software. También este programa trabaja con La simulación MorteCarlo como con la simulación dinámica molecular o de Langevin. 
De todas formas tengo en cuenta el comentario que Vds. me hizo en epoca de MTQF sobre que los softwars dan solo en concordancia a aquello que se les a programado y hay por tanto que ser cauto en los resultados (Me he bajado una evaluación para 20 dias-48Mbits, para supervisarla).
La dirección: http://www.geocities.com/CollegePark/Quad/2435/index.html es francamente una bonita recopilación de la historia del Metodo Monte Carlo en donde uno pasa rápidamente, por ejemplo, a darse cuenta de que no fue en honor a ningún bufón que entretuviese a la realeza, sino a Georges Louis Leclerc Comte de Buffon el nombre del experimento.
Queria comentarle que por haber comenzado un repaso ordenado de la asignatura, no me es posible hacer las todas las correcciones de momento, pero si conforme vaya estudiando los respectivos capitulos, asi todas la señaladas en rojo no he podido corregirlas de momento.

Tambier decirle que a pesar de no haber hecho las correcciones si que trabajo esta tomando un formato correcto a parte de algún añadido que pudiera ser interesante como todos los artículos aparecidos en Investigación y Ciencia sobre Mecánica Estadística, Termodinámica estadística, etc...
Finalmente, que ha través de sus múltiples correcciones, que agradezco, creo estar en condiciones de poder presentar correctamente el trabajo a 1ºs de Junio.

HiperChem 6 Evaluación

MONTE CARLO                   LANGEVIN DYNAMICS              MOLECULAR DYNAMICS
> > T= 300ºK                          SIMULATION TEMPERATURE 300
> > delta max =0.05                 RUN TIME 1
> > step=100                           STEP SICE 0.001
> >
> > H2    120.3027Kcal/mol     
> >          121.8824Kcal/mol     
> >          118.3094Kcal/mol
> > H2O 291.4121Kcal/mol
> >          290.6201Kcal/mol
> >          291.1160Kcal/mol
> > NH3 489.8884Kcal/mol
> >          490.6792Kcal/mol
> >          488.2827Kcal/mol
> > Metilenciclopropano
> >        2274.8550Kcal/mol
> >        2595.5466Kcal/mol
> >        2292.3030Kcal/mol
> >Amino acido TRQ
> >        7867.5967Kcal/mol
>           7869.4805Kcal/mol
>           7863.4707Kcal/mol

En su libro sobre Quimica Cuantica, Levinne (Que durante decadas le tocaria traginar sus calculos con aquellas moles de IBMs, perforadores de tarjetas), comentaba la posibilidad de comprar software no muy caro en alguna Universidad para utilizar ya en ordenador personales.

 

Levinne nos orietaba, hacia un panorama nuevo que se ha hecho realidad, con software como hyperchem.

 

Si bien hace alguna decada habia que ilustrarse en antiguas unidades de Quimica Cuantica, de la UNED, como por ejemplo las del profesor Fernandez Nuñez, donde estudiabamos el embrollo del calculo de integrales monocentricas, bicentricas y policentricas. 

Pero mas tarde podriamos decir que toda esta tarea iba a ser absorbida por software que diseñado con la ayududa de buenos matematicos nos iban a permitir a los fisicos-quimicos estudiar las caracteristicas moleculares de los compuestos sin peder la energia en el dominio de complicados estructuras matematicas.

