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Anteriormente la quimica computacional fué utilizada solo por expertos en quimica teérica, con el
uso de herramientas que en su mayoria eran dificiles de comprender y aplicar. Hoy en dia los
avances en quimica computacional han producido programas que son facilmente utilizados por
cualquier quimico. El entendimiento de la geometria molecular y la disposicién espacial de los
atomos o grupos alrededor de un centro estereogénico es de suma importancia debido a que la
configuracién absoluta determina importantes propiedades fisicas, quimicas y bioldgicas de
compuestos organicos.

Suarez et al. llevaron a cabo el modelado molecular de diversos compuestos organicos mediante el
analisis conformacional usando el método Montecarlo a nivel de mecanica molecular con el campo
de fuerza MMFF94 implementado en el programa SPARTANO04. Desarrollando asi una metodologia
eficiente confiable y reproducible para la asignacion de la configuracion absoluta en el carbono
cuaternario estereogénico en C3 de diferentes derivados oxinddlicos.

En este trabajo se proponen calculos simples para las tareas de los estudiantes, debido a que en
muchas ocasiones los alumnos no comprenden la disposicion espacial de los centros estereogénicos
mediante el uso del pizarrén de clases por tal motivo se necesita utilizar un software para el
entendimiento de las geometrias moleculares. Los compuestos oxindoélicos en los cuales se llevo a
cabo el andlisis conformacional sirvieron como ejemplo para el entendimiento de la geometria
molecular y asignacién de la configuracion absoluta en el salon de clases.

La utilizacion total del software es dificil y requiere del dominio de diferentes aspectos de la quimica
cuantica y computacional. Sin embargo, es posible su empleo para hacer calculos sencillos con
parametros estandar que funcionan aceptablemente bien en la mayoria de los casos. Por ejemplo,
una vez que el estudiante ha instalado el programa puede hacer modelados de los diferentes
compuestos organicos quirales con importancia farmacéutica.



