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Vamos a comenzar en breve, alas 1 CST/3 EST

El Tercer Webinar en Espafiol auspiciado por el ACS y la SQM

www.acs.org/content/acs/en/acs-webinars/spanish/quimica-computacional
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¢ Tiene preguntas?

“¢ Por qué he sido “silenciado”?

No se preocupe. Todo el mundo ha sido
silenciado, excepto los presentadores 'y
la moderadora. Gracias, y disfruten de la
presentacion.

Escriba y someta sus preguntas durante la presentacion
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¢ Esta en un grupo grande hoy?

Diganos de dénde son ustedes y cuantas personas estan en su grupo!

3

ACS
W Chemistry for Life®

La Diversidad de la Audiencia

Hoy tenemos representantes de 17 paises!
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La Oficina de Actividades Internacionales
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Global Community International Chemical Sciences Chapters

International Activities T

ACS Network

Calendar of Events

Chapters ACS in your language

Grants and Awards

Establish a Chapter in Your Region

F’ % International
cAct|v|t|e5 WWW.acCs. orgllc
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Sociedad Quimica de México

La Sociedad Quimica de
México, A. C., es una
Organizacion Nacional
fundada el 16 de marzo de
1956 y constituida el 27 de
agosto del mismo afio, por un
grupo de ilustres quimicos
encabezados por los
Quimicos Rafael lllescas
Frisbie y José Ignacio Bolivar
Goyanes, los Ingenieros
Quimicos Manuel Madrazo
Garamendi, Guillermo Cortina
Anciola, y la QFB, Maria del
Consuelo Hidalgo Mondragon.

WWW.SQM.org.mx
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Sugieran temas y expertos que les
interesarian para el proximo webinar

acswebinars@acs.org

SR 91 ey,
alidadl .

www.acs.org/content/acs/en/acs-webinars/spanish

ACS
W Chemistry for Life®

“Panorama de la Iniciativa Empresarial:
Guia Para el Quimico Emprendedor”

18 de noviembre @ at 1pm CDT
Javier Garcia Martinez, Co-fundador y Director Cientifico, Rive Technology, Inc.

Ingrid Montes, la Junta de Directores, American Chemical Society

www.acs.org/content/acs/en/acs-webinars/spanish/quimico-emprendedor
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“Panorama de la Quimica Computacional:
Los Quimicos Teodricos Estudiaran Si Como Roncan Duermen”

Aléan Aspuru-Guzik

Carlos Amador Bedolla =
Profesor de Quimica y

Facultad de Quimica,
Universidad Nacional Auténoma
de México

Biologia Quimica, la
Universidad de Harvard

LenaRuiz Azuara
Presidente,
Sociedad Quimica de México

Las imagenes de la presentacion estan disponibles para descargar ahora
http://bit.ly/QuimicaComp
El Webinarde hoy esta auspiciado por la Sociedad Quimica de México y the American Chemical Society |
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W Chemistry for Life®

Carlos Amador Bedolla

Nacié en la Ciudad de México en junio de 1960. Obtuvo la licenciatura en Quimica
(1983), la Maestria (1984) y el Doctorado (1989) en Ciencias Quimicas en la Facultad
de Quimica (UNAM). Realizd estancias posdoctorales en Case Western Reserve
University (Cleveland, 1990-1992) y la Universidad de California (Berkeley, 1994) y
estancias sabaticas en la Universidad de California (Berkeley, 2005-2006) y la
Universidad de Harvard (2007, 2010 y 2013-2014).
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Carlos Amador Bedolla

Ha impartido mdas de 120 cursos en la Facultad de Quimica y en la FES-C en 38
materias distintas de las dreas de Quimica Tedrica, Fisicoquimica, Matematicas,
Quimica Inorganica, Quimica de Materiales y Materias Sociohumanisticas.
Actualmente Estructura de la Materia y Quimica Cuantica Il en licenciatura vy
Seminario de Transferencia de Carga en doctorado. Compartié la responsabilidad de
la materia Physical Sciences en la Universidad de Harvard con Alan Aspuru-Guzik
(2014). Ha dirigido 22 tesis de licenciatura, maestria y doctorado.
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Carlos Amador Bedolla

Ha publicado cerca de setenta articulos de investigacién en las dreas de quimica
computacional, educacién y cambio climdtico. Publicé el libro “La huelga del fin del
mundo” (Planeta, 2000) sobre politica universitaria y “El mundo finito: desarrollo
sustentable en el siglo de oro de la humanidad” (FCE, 2010) sobre temas de
sustentabilidad. Ha publicado cerca de treinta articulos de colaboracion en revistas
diversas sobre temas de ciencia y politica cientifica y académica. Escribié y presentd
el programa “Derriba N obstaculos matematicos” producido por la CUAED que fue
exhibido por TVUNAM (2001-2003). Es miembro del Sistema Nacional de
Investigadores del CONACyT desde 1984, actualmente con el nivel II.
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Alan Aspuru-Guzik

El Profesor Aldn Aspuru-Guzik es actualmente Profesor de Quimica y Biologia Quimica
en la Universidad de Harvard, donde comenzd su carrera independiente en 2006 y
promovido a profesor asociado en 2010 y profesor titular en 2013. Alan recibié su
licenciatura en Ciencias Quimicas por la Universidad Nacional Auténoma de México
(UNAM) en 1999. Recibié la Medalla Gabino Barreda por la UNAM. Recibié su
Doctorado en fiscoquimica de UC Berkeley en 2004.
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Alan Aspuru-Guzik

El Profesor Alan Aspuru-Guzik lleva a cabo investigaciones en la interfaz de la
informacién cudntica y la quimica. En particular, estd interesado en el uso de los
cdlculos y simuladores cuanticos para sistemas quimicos. Ha estudiado el papel de la
coherencia cuantica en la transferencia de energia excitonica en complejos
fotosintéticos. Lleva a cabo investigaciones en la busqueda de alto rendimiento de
materiales orgdnicos, especialmente los semiconductores organicos, la energia
fotovoltaica, baterias organicas y diodos emisores de luz organicos.
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Alan Aspuru-Guzik

El Profesor Aldan Aspuru-Guzik ha recibido recientemente el DARPA Young Faculty
Award y Henry Dreyfus Teacher Scholar y el Sloan Research Fellowship. Recibio el
Premio Mentores Graduate Everett-Mendelsson y recibid el premio Outstanding HP
Junior Facultad por las Computadoras en la division de Quimica de la American
Chemical Society. Fue seleccionado como Top Innovator Bajo 35 por el MIT
Technology Review. En 2012, fue elegido como Fellow de la American Physical
Society, y en 2013, recibié el Premio de Carrera Temprana ACS en Quimica Tedrica.

16

iLos Quimicos Tedricos Estudiaran Si
Como Roncan Duermen!

& g

SQM/ACS Webinar
28 de octubre, 2015
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RESPONDER A LA PREGUNTA HACIENDO CLICK EN
BREVE EN LA PANTALLA AZUL

Pregunta prequimica...
“¢Cuantos atomos se estima que hay en el universo?”

1040 or (10740)
1060 or (10760)
1080 or (10780)
10100 or (107100)
10120 or (107120)

~ 1082 3tomos en el universo
' observable
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) 1090 — 1089 moléculas de
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O° “tamano mediano

9

Biblioteca inicial

Seleccion
computacional

Costo Moléculas con mayor probabilidad de Sintesis y
computacional resultar atiles comprobacic')n
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Materiales

L. Numero de
organicos

descriptores

Tamafio del espaciode
busqueda

oo o

Nivel de aproximacién

grande
median
o o
. .Jef
° Aspectos compartidos
= Importa el tiempo
= Automatizacion
Experimental Digital = Descubrimiento
guiado porlos datos
= Embudo
computacional
Materials Innovation
Infrastructure
.Mate’riafles Farmacéuticos
inorganicos organicos

US Materials Genome Initiative
Pyzer-Knapp, et al. Ann Rev. Mat Sci. (2015)

RESPONDER A LA PREGUNTA HACIENDO CLICK EN
BREVE EN LA PANTALLA AZUL

“¢ Qué fraccion de la energia primaria que consume la humanidad
proviene de la combustion de combustibles fosiles?”

Casi un tercio (30%)

Casi la mitad (50%)

Casi dos tercios (65%)
Mas de cinco sextos (86%)
Toda (100%)
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W Hydroelectricity
Nuclear energy

B Natural gas
Qil

hidro + nuclear

gas natural

petréleo

86.3% fosil

2010: 12 004 Mtoe/afio

Best Research-Cell Efficiencies
50

2014: 12 928 Mtoe/afio
2035: 18 600 Mtoe/afio

(estimation Annual Ener utlook 2010)
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http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/3/35/Best_Research-Cell_Efficiencies.png (junio 2015)

2010
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BP86/SVP//PBEQ/TZVP

e

s
BM

calibrated LUMO [eV]

30,000+ afios de CPU han permitido seleccionar mas de 35,000 candidatos para fotovoltaicos de alto rendimie

Colaboradores: Juan Hindo (IBM) Zhenan Bao (Stanford), Johannes Hachmann (Buffalo)

([%

Especialmente atractivas porque...

* sus elementos constitutivos son abundantes
(CHONSPSeSI)

Su sintesis organica es ambientalmente correcta

la tecnologia de sintesis y produccion es masiva y esta bien
establecida

la tecnologia de instalacion es masiva y esta bien
establecida

@
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OPV’s: Mecanismo de Produccion de Energia

De la absorcion del foton a la
recoleccion en los electrodos
absorcion de foton
formacion del exciton
difusion del excitéon
disociacion del exciton en la
interfase donador-aceptor
transporte de carga
recoleccion de la carga en los
electrodos

Donor Acceptor

OPV’s: Parametros de Eficiencia

Eficiencia de conversion de potencia (%PCE)
%PCE=P,, / P;,

Potencia de salida: max curriente, max voltaje
%PCE=J,V,,/P;,

Factor de llenado, corriente de circuito cerrado, voltaje de
circuito abierto

FF=J,V; | JsVoe
%PCE=FF Jo V. / P;,
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OPV'’s: Algunos Monémeros Prometedores
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busqueda computacional (in silico)
unidades de heterociclos ligadas y fusionadas

calculos quimico-cuanticos (HF, DFT, post-HF, otros)

¢cuantas moléculas calcular?

¢cuantas unidades combinar?

¢,como calcular eficientemente tantas moléculas?
¢, qué calcular para cada molécula?

DFT en la historia reciente

30000 - 1 1 I 1 I 1

2013 Nobel
Karplus, Levitt
25000 - 1998 Nobel y Warshel -
Kohn y Pople
20000 - 2003 Dalton |

Transactions

1997 Tetrahedron

nimero de transistores
nimero de publicaciones por afio

15000 - -
1996 PBE
10000 — -
1988 y 1993
1980-1990 B3LYP
GGA
50 — -
5000 1991 Organometallics
1964 y 1965 a4 lacs
HK y KS 19
0 I I 1 1 1 1 1 1
1970 1975 1980 1985 1990 1995 2000 2005 2010 2015

Datos obtenidos de Web of Science (noviembre 2014)
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¢, Coémo Calcular Millones de Moléculas?

» Harvard Clean Energy Project (Alan
Aspuru-Guzik PI)

» coOmputo distribuido (screensaver)

* IBM World Community Grid
(http://mww.worldcommunitygrid.org)

* http://mwww.worldcommunitygrid.org/Th
e Clean Energy Project

¢,Qué Calcular Para Cada Molécula?

estimacion empirica de la geometria seguida de
optimizacion (BP86, SVP)

conjuntos de base distintos: SVP, TZVP

diferentes implementaciones de DFT: BP86, PBEO, M062X,
BHandHLYP, B3LYP

calculos restringidos y no restringidos

16 calculos distintos de QChem por molécula

17
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(O DD O

30 unidades de heterociclos
béasicos

(fusionados, ligados, mezclados) en

(dimeros, trimeros, tetrameros) L N S s~/ N\ o
28i HN [#] N N N\ /N
2,671,405 moléculas distintas, sin @ 8 @ B 2/ \i <\ /f>
repeticiones, sin ausencia de s N

moléculas posibles V2 N

N

N/_\\N N/B\N o, £3

, \ 7 S/ W (R W
cada molécula como una cuerda de %_S <§ G O
/O\N N s 7N ab
% § O N /4 N/ /5\

( . simplified molecular input line
entry specification)

smilesy
sintesis computacional a la Grignard
ligado: clcccecl-clecc[nH]1

fusionado: clcccc2cl[nH]cc2

: smiles arbitrary target specification)

@




Products
FF

FFF

FFFF

Total Fused
F-F

F-F-F
F-F-F-F
Total Linked
F-FF
FF-FF
F-FFF
F-F-FF
Total Hybrid
Total

Molecules
230

3,903
64,525
68,658
861
33,989
1,345,620
1,380,470
15,889
59,682
267,447
879,259
1,222,277

2,671,405

140000

Histogram of calibrated HOMO energies

120000

100000 b reeeiee i

# molecules

80000 -

60000

ADOOO v

6 4
calibrated HOMO energy [eV]

10/28/2015
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RESPONDER A LA PREGUNTA HACIENDO CLICK EN
BREVE EN LA PANTALLA AZUL

“¢De qué tamarfo es una brecha ---diferenciaentre HOMOYy
LUMO---tipicaen moléculas organicas electronicas?”

Menos de 1 eV (approx 0.04 Ha)
Entre 1 y 3 eV (por ahi de 0.10 Ha)
Mas de 3 eV pero menos de 10 eV
Mas de 10 eV (cerca de 1 Ha)

LUMO Level Donor [eV ]
# molecules)

3.0 2.7 2.4 2.1 1.8
Band Gap Donor [ eV ]
Scharber, et al. 2006

LUMO
F

AE

y
HOMO

HOMO -6.0 eV

PCBM

Donor

20
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CinvEstAv
UNAM Eusebio Juaristi
Carlos Amador (FQ) Armando Ariza
Miguel Robles (IER) Tere Manc_illa
Norberto Farfan (FQ) Rosa Santillan
Alfredo Vazquez (FQ)
Martha Albores (FQ) ClQ )
Gustavo Garcia (FQ) José Luis Maldonado
Gustavo Avila (FQ)
Carlos Rius (FQ) UAM

Margarita Romero (FQ) Ignacio Gonzalez
José Manuel Méndez (FQ) } 9
Hector Garcia (FQ)

Blas Flores (FQ)

Marcos Hernandez (I1Q)

José Guadalupe Lépez (IQ)

Luis Demetrio Miranda (1Q)

Victor Ugalde (FQ)

Hailin Zhao (IER)

Marina Rincén (IER)

Margarita Miranda (IER)

Del calculo in silico al carbon (molécula organica)
al aparato

-

7\

Se disefiaron y seleccionaron ocho materiales en la cristal DA2T:
computadora, se sintetizd y evalué una. Movilidad del agujero 13 cm®/Vs

Nat. Comm. 2,437 (2011)
Colaborador: Zhenan Bao (Stanford) @
42
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Baterias de Flujo Organicas

Colaboradores: Mike Aziz and Roy Gordon (Harvard)

' 4

Ciclointenso de
X disefio

Moléculas sintetizadas

Bateria de flujo Selecciédn computacional de Prueba en baterias de flujo

10,000 moléculas de quinonas

Molécula seleccionada

Chem. Sci., 6, 2015, p. 885
Nature, 505, 2014, p. 195

Image source: Enervault

o

Busqueda de Diodos Emisores de Luz Organicos
de Alto Rendimiento

Colaboradores: Samsung IT Researchers, Ryan Adams (Harvard), Marc
Baldo, Stephen Buchwald, Tim Swager, Troy Van Voorhis (MIT)
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Flujo de Trabajo de la Red Neuronal de Entrenamiento

Rate synthetic accessibility

ge}

4%,%

WA
Samsung HQ
Partners A,

Website

MIT Synthetic
Partners

Machine learning

APCE / %

Calcular

Aprender

Priorizar

Calibracion mediante
procesos Gaussianos

Bibliotecas faciles de
sintetizar

E. O. Pyzer-Knapp, et al. Advanced Functional Materials (In Press) 2015

Feedback Infrastructure

1]
—_—
Ratings
—

Molecular Rating B J
.
|
.

High Throughput Virtual Screening

Molecular
Screening
Engine

Molecular
Queries
Molecular Fingerprints NN
Ratings
Train NN N
v
=~ Screened
| | Candidates
Neural
Network

Synthesis
and Testing

User
Rating
Results

Machine Learning:
Neural Fingerprints
(Colab. w Ryan Adams, Harvard)
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RESPONDER A LA PREGUNTA HACIENDO CLICK EN
BREVE EN LA PANTALLA AZUL

“¢Qué método tedrico es mejor para predecir
propiedades de materiales organicos?”

DFT B3LYP/6-31G*
PM3

Hartree Fock

Todos dan lo mismo

Herramientasde redes, comunicacién permanente con los colaboradores para el descubrimiento molecular exitoso

ﬂegia y herramientas para el descubrimiento de materiales de gran alcance

Molecular Space Shuttle: plataforma
avanzada parael descubrimiento molecular

24
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iGracias!

Carlos Amador Bedolla <carlos.amador@unam.mx>

Alan Aspuru-Guzik <aspuru@chemistry.harvard.edu>

http://aspuru.chem.harvard.edu

ldeas que Queremos Que Recuerden:

"La quimica computacional es una tecnologia quimica madura con
capacidad predictiva ---su realizacion requiere, todavia, artistas;
pero cada vez la entendemos mejor y quiza acabaremos por
automatizarla”

"Los sistemas de energia ---de donde obtenemos la energia que
necesitamos-- dependen tan importantemente de la generacion
como del almacenamiento de la energia”

“"La permanencia del modo de vida moderno requiere de la ciencia
en general y de la quimica en particular”
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¢, Qué mas leer?

IIDO
Un libro: Carlos Amador. "El mundo : FI“I!’OI

finito. Desarrollo sustentable en el DESARROLLO su ENTABLE
siglo de oro de la humanidad" EN EL SIGLO.DE O
FCE/UNAM (México 2014) RELA HUM# IDAD

Articulos Cientificos:

Pyzer-Knapp etr al. Learning from the Harvard Clean Energy Project: The
use of neural networks to accelerate materials discovery. Advanced
Functional Materials (2015). Just Accepted.

Pyzer-Knapp et al. What is High Throughput Virtual Screening? A
Perspective from Organic Materials Discovery. Annual Reviews of Materials
Science 45 (2015): 196-216.

Er et al. Computational design of molecules for an all-quinone redox flow
battery. Chemical Science 6 (2015): 885-893.

Hachmann et al. Lead candidates for high-performance organic
photovoltaics from high-throughput quantum chemistry — the Harvard Clean
Energy Project. Energy & Environmental Science 7, no. 2 (2014): 698-704.
Olivares-Amaya et al. Accelerated Computational Discovery of High-
performance Materials for Organic Photovoltaics by Means of
Cheminformatics. Energy & Environmental Science 4, no. 12 (September 22,
2011): 4849
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“Panorama de la Quimica Computacional:
Los Quimicos Teodricos Estudiaran Si Como Roncan Duermen”

Aléan Aspuru-Guzik
Profesor de Quimica y
Biologia Quimica, la
Universidad de Harvard

Carlos Amador Bedolla
Facultad de Quimica,
Universidad Nacional Auténoma

de México

LenaRuiz Azuara
Presidente,
Sociedad Quimica de México

Las imagenes de la presentacion estan disponibles para descargar ahora
http://bit.ly/QuimicaComp
El Webinarde hoy esta auspiciado por la Sociedad Quimica de México y the American Chemical Society,,

ACS
W Chemistry for Life®

“Panorama de la Iniciativa Empresarial:
Guia Para el Quimico Emprendedor”

18 de noviembre @ at 1pm CDT
Javier Garcia Martinez, Co-fundador y Director Cientifico, Rive Technology, Inc.

Ingrid Montes, la Junta de Directores, American Chemical Society

www.acs.org/content/acs/en/acs-webinars/spanish/quimico-emprendedor
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“Panorama de la Quimica Computacional:
Los Quimicos Teodricos Estudiaran Si Como Roncan Duermen”

Aléan Aspuru-Guzik
Profesor de Quimica y
Biologia Quimica, la
Universidad de Harvard

Carlos Amador Bedolla
Facultad de Quimica,
Universidad Nacional Auténoma

de México

LenaRuiz Azuara
Presidente,
Sociedad Quimica de México

Las imagenes de la presentacion estan disponibles para descargar ahora
http://bit.ly/QuimicaComp
El Webinarde hoy esta auspiciado por la Sociedad Quimica de México y the American Chemical Society,

ACS
W Chemistry for Life®

La Diversidad de la Audiencia

Hoy tenemos representantes de 17 paises!
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Sociedad Quimica de México

La Sociedad Quimica de
México, A. C., es una
Organizacion Nacional
fundada el 16 de marzo de
1956 y constituida el 27 de
agosto del mismo afio, por un
grupo de ilustres quimicos
encabezados por los
Quimicos Rafael lllescas
Frisbie y José Ignacio Bolivar
Goyanes, los Ingenieros
Quimicos Manuel Madrazo
Garamendi, Guillermo Cortina
Anciola, y la QFB, Maria del
Consuelo Hidalgo Mondragon.

WWW.SQM.org.mx
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La Oficina de Actividades Internacionales

9 v
Global Community International Chemical Sciences Chapters

International Activities

he world. Scientists outside
ACS Network

Calendar of Events
Current Chapters A

Chapters

ACS in your language

Grants and Awards

Establish a Chapter in Your Region

F’ % International
OActw.t.es www.acs.org/ic
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ACS
W Chemistry for Life®

Sugieran temas y expertos que les
interesarian para el proximo webinar

acswebinars@acs.org

SR 91 ey,
alidadl .

www.acs.org/content/acs/en/acs-webinars/spanish
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ACS
W Chemistry for Life®

“Panorama de la Iniciativa Empresarial:
Guia Para el Quimico Emprendedor”

18 de noviembre @ at 1pm CDT
Javier Garcia Martinez, Co-fundador y Director Cientifico, Rive Technology, Inc.

Ingrid Montes, la Junta de Directores, American Chemical Society

www.acs.org/content/acs/en/acs-webinars/spanish/quimico-emprendedor
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