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0 7 7 Expediente N° 14.582/18
VISTO las actuaciones contenidas en el Expte. N° 14.582/18, en el que recayera la
cion FI N° 38-CD-2021, por la cual se tiene por autorizado el dictado del Curso
ementario Sistemas
lares”, a cargo del Dr. Farm. Pablo Fernando CORREGIDOR, desarrollado entre el 1

de marzo de 2021, cuyas especificaciones se detallan en el Anexo de la citada

“Céalculos

¢ denominado

Optativo, Computacionales en

E

cion, destinado a estudiantes de Ingenieria Quimica que hayan aprobado las

N K
]

turas “Informatica”, “Quimica Organica” y “Fisicoquimica”, y
CONSIDERANDO:

Que mediante Nota N° 0902/20, el Dr. Farm. Pablo Fernando CORREGIDOR informa
sidad de modificar las fechas de dictado del referido Curso, el que se llevaria a cabo
| 14 y el 25 de marzo de 2021.

Que la Escuela de Ingenieria Quimica avala la modificacién solicitada.

Por ello y de acuerdo con lo aconsejado por la Comisién de Asuntos Académicos

mediante Despacho N° 50/2021,

%‘/,

ARTIC

texto p

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD DE INGENIERIA
(en su V Sesion Ordinaria, celebrada el 12 de mayo de 2021)
RESUELVE:

ULO 1°.- Modificar el articulo 1° de la Resolucién FI N° 38-CD-2021, sustituyendo su
or el que seguidamente se transcribe:

Tener por autorizado el dictado del Curso Complementario Optativo,

gnominado ‘Calculos Computacionales en Sistemas Moleculares’, a cargo del

Dr. Farm. Pablo Fernando CORREGIDOR, desarrollado entre el 15 y el 25 de
marzo de 2021, cuyas especificaciones se detallan en el Anexo de la presente
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Resolucion, destinado a estudiantes de Ingenieria Quimica que hayan aprobado
las asignaturas ‘Informatica’, ‘Quimica Organica’y ‘Fisicoquimica’.”

lARTiCULO 2°.- Sustituir el Anexo de la Resolucion FI N° 38-CD-2021 por el que forma parte
integrante del presente acto administrativo.

ARTICULO 3°.- Publicar, comunicar a las Secretarias Académica y de Planificaciéon y
‘Gestion Institucional de la Facultad; a la Escuela de Ingenieria Quimica; al Dr. Farm. Pablo
‘Fernando CORREGIDOR; al Centro de Estudiantes de Ingenieria; a la -Direccién de
Alumn:s; difundir a través del sitio web de la Facultad y girar a Direccién General
@/ﬂdmin strativa Académica para su toma de razén y demas efeetos

resoLucion i I 0 ’0» 077 .o ? 0 g

CARLOS MARCELO ALBARRAGIN
R u“‘?;LcmsmmoAcmF.MtQO
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ANEXO

CURSO COMPLEMENTARIO OPTATIVO

TITULO: CALCULOS COMPUTACIONALES EN SISTEMAS MOLECULARES
DISERTANTE Y RESPONSABLE DEL CURSO:

Dr. Pablo Fernando Corregidor-Doctor en Ciencias - Area Quimica Aplicada, docente
regular de la asignatura Quimica Orgénica (Facultad de Ingenicria-UNSa).

DESTINATARIOS

Alumnos de la carrera de Ingenieria Quimica de la UNSa que hayan aprobado las materias
Informatica, Quimica Orgéanica y Fisicoquimica o de otras carreras que cumplimenten con
los conocimientos previos establecidos para este curso.

CUPO MAXIMO: 30 (treinta) alumnos,
REQUISITOS

Los alumnos interesados en realizar el curso deben tener aprobadas las asignaturas
Informatica, Quimica Orgénica y Fisicoquimica de la carrera de Ingenieria Quimica de ta
UNSa o en su defecto contar con las asignaturas/cursos que garanticen 10s conocitnicntos y
competencias que s¢ detallan més adelante.

Material necesario: es fundamental que los interesados en realizar el curso cuenten con 1w
buena conexién a internet y un ordenador (pc o notebook) para mstalar y realizar los
célculos con los programas a utilizar. Las caracteristicas minimas del ordenador son:

o Procesador Intel Pentium 4, AMD Athlon o posterior.

s Sistema operativo: Microsoft Windows XP, Windows 7, Windows 8, 8.1, Windows 10,
Windows Server 2012 R2.

e Memoria de 2 GB (si bien ¢l fabricante recomienda 1 GB. se aconscja mayor memoria
para mcg(Lrar ¢l tiempo de célculo).

¢ Discoc | espacio de al menos 3-4 GB para mstalacmn de softwares y ejecutables.
Espacio adicional para guardar los archivos generados (aproximadamente 1 GB).

o Placa de video, micréfono y auriculares o parlantes (para la participacién de clases).

Los alumnos deberén contar con todos los softwares instalados y ascgurarse de su comecto
netonamiento. Para cllo, el docente del curso brindard una charla previa con Jos

interesados y facilitard un archivo para la correcta instalacion y testeo de los programas gue
{serén utilizados en ¢l curso.
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Conocimientos previos: Modelo atémico actual. Ecuacién de Schroedinger. Hibridacidn de
orbitales. Teoria del enlace de Valencia. Teoria del Orbital Molecular. Isomeria aptica y
Conformacional. Célculo de propiedades termodindmicas: AH, AS y AG. Primer y Segundo
Principio de |la Termodindmica. Nociones de cinética quimica: velocidad de reaccton,
constante de velocidad, ecuacién de Arrhenius. Teoria del estado de transicion. Teoria de
las colistones. Distribucidon de Boltzman. Intermediarios de reaccion: carboeationes.
carboaniones|y radicales libres. Grupos funcionales orgénicos y su reactividad quimica.
Reacciones de Sustitucion Electrofilica y Nucleofilica Aromatica. Reacciones de
sustitucién nucleofilica de primer y segundo orden (SN1 y SN2). Manejo de Excel u otra
planilla de calculos, manejo de Windows, conocimientos de Word u otro procesador dJe

rotips.

OBJETIVOS DEL APRENDIZAJE Y COMPETENCIAS A ALCANZAR POR EL
ESTUDIANTE CON EL CURSO.

Obietivos del aprendizaje.

» Adquisicién de conocimientos sobre los métodos quimico-computacionales.
+ Manejo de paquetes computacionales comiinmente utilizados para realizar estudios
; teéric?s en quimica (Gaussian, Gaussview, Hyperchem y/o Avogadro). '
= Adquirir los conocimientos bésicos sobre la construccion y la puesta en marcha de
caleulos computacionales como herramienta para imitar el comportamiento de los :
sistemas quimicos, con énfasis en la ingenieria quimica. |

Competencias generales,

* Que los alumnos sean capaces de construir sistemas moleculares empleando software
especifico-de la Quimica Computactonal, como asi también interpretar los resultados
obtenidos |a partir de los mismos.

¢ Que puedan aplicar tanto los conocimientos tedricos-practicos adquiridos, come la
capacidad de andlisis y de abstraccidn en la definicion y planteamiento de problemas y
blisqueda de soluciones, tanto en un contexto académico como profesional;

* Que ten%an capacidad de comunicar, fanto por escrito como de forma oral
conocimientos, procedimientos, resultados e ideas que surjan de la aplicacion de
métodos Je la Quimica Computacional.

* Que sean|capaces de estudiar y aprender de forma auténoma, con organizacion de

tiempo y recursos, las técnicas propias de la Quimica Computacional.

Conocer las bases de los métodos de mecanica molecular para la realizacion de caleulos

; p‘maci’onaies.

» Identificar la metodologia més apropiada para el tipo de informacion que s¢ requicre

obtener.
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INTRODUCCION

La quimica computacional ¢s un 4rea que se extiende mds alld de los limites tradicionales
de la quimic’a, la fisica, la biologia y la ciencia de la computacidn; sus resultudos
psormalmente ‘c,omplcmentan la informacidn obtenida en experimentos quimicos, ¢ incluse
pueden permitir la investigacion de atomos, moléculas y macromoléculas cuando no cs
posible la investigacion de laboratorio, ademds permite predecir fendmenos guimicos aan
no observadoﬁ La quimica computacional es ampliamente ufilizada en ¢ disefio de nucvos

materiales y p‘roductos quimicos.

‘ r

El curso de Cdleulos computacionales en Sistemas Moleculares sirve de complemento a los
cursds.experimentales que se ofrecen en las asignaturas de grado, proporciona al estudiante
las herramientas necesarias para construir moléculas y simularlas £1 una plataforma de
Windows y permite cl analisis desde el punto de vista cualitativo y cuantitativo.

El contenido|del curso estd organizado de tal forma que conduce al estudianic a i
apropiacion del conocimiento y despierta el interés y motivacion por esta drea. o
programas de quimica computacional modemos contienen los avances cientiticos de i
disciplina de las ultimas décadas. Su empleo pleno puede resultar complicado y requicre del
dominio de intrincados aspectos de la quimica cudntica y computacional. Sin embarge. os
posible de ser adaptado para un empleo acotado, con la finalidad de realizar calculos
sencillos, empleando pardmetros estdndar, los cuales funcionan aceptablemente bicn en a
mayoria de los casos.

El presénte curso apunta a brindar un panorama gencral acerca de esta modemna disciplina.
oﬁenta‘c?o a | estudiantes de Ingenieria Quimica, con conocimientos previos ¢n
Termodiinémica y Cinética Quimica, con la finalidad de aportar una alternativa a v
rcsoluc:i“én de situaciones que puedan requerir un estudio basado en la quimica
computacional, tales como ¢l planteo racional de posibles caminos de reaccion, aportundo
resultados relacionados con la termodindmica y cinética del proceso. En ese sentido, 1o
prograﬂ?as de huimica computacional pueden ser utilizados para brindar cierta informacion.
a la cual solo ’se podria arribar haciendo uso de sofisticados y costosos métodos quimic os,
los c_uaiks aun\asi, en muchos casos podrian no brindar resultados concluyentes.

CONTENIDO TEORICO
i

T ——

Unidad\, L Cohceptos introductorios a la quimica computacional. Coordenadas cariesianas
y matril‘ce-s de coordenadas internas. Nociones de Mecanica cudntica. Feuucion de
Schréedinger. Teorias de la estructura electronica. Aproximacion de Bom-Openheimer
Toriak&iet FuPcional de la Densidad. Introduccion a las bases de Pople. Programas de
uimica computacional.

\d
A
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Unidad 2. Computo de parametros geométricos: distancias de enlace, dngulos de enlace v
angulos diedms. Relacion entre epergia y posicion de los dtomos en una molécula
(‘)ptimi_zaciér; de geometrias. Tipos de algoritmos. Criterios de convergencia. Bamido
conformacional, calculo de barreras conformacionales y estabilidad de conformeros.

Superficie ¢ hipersuperficie de Energia Potencial.

Unidad 3. Interaccion entre radiacion y materia. Fundamentos de la espectroscopia
vibracional. Calculo de frecuencias vibracionales. Espectros Infrarojo y Raman. Teoria dul
Orbital Molecular. Calculo y representacién de Orbitales Molcculares. Transiciones
clectronicas. | Espectros clectronicos. Cargas atdmicas y Potenciales electrostaticos.
Pradiccion de sitios de reactividad quimica.

Unidaa 4. IPtroduccién al estudio tedrico de reacciones quimicas I: Termodindmica.
Céleulos de |propiedades termodindmicas. Energia interna, Entalpia, Energia labre de
Gibbs, Energia Electronica, Energia del punto cero. Célculo de AH, AS y AG de reaccion
Correccion por temperatura. Célculo de constantes de equilibrio. Capacidades calorificas.

Unidad 5. Introduccion al estudio teorico de reacciones quimicas 1I: Cinética. Blsqueda v
planteo racional de Estados de transicion. Matriz Hessiana. Método Sincronico de Transito-
Guiado CTuaJLNewton: QST2 y QST3. Blisqueda manual de Estados de Transicion.
Célculos de Coordenada Intrinseca de Reaccion. Calculo de pardmetros cinéticos: Barrera
Energética y Energia de activacion. Ecuacién de Eyring. Ecuacion de Arthenius. Calculo de

factores pre-e}rponcnciales y constantes de velocidad. Efecto isotdpico.

CONTENIDO PRACTICO

Practico 1. 1 troduccion a la quimica computacional.

Practico 2. Optimizacién de geometrias y calculo de pardmetros geomeétricos.
Prictice 3. Calculo de espectros electronicos y vibracionales. ’
Practico 4. I\A‘odelado de reacciones quimicas I: termodindmica quimica.
Practico 5. Modelado de reacciones quimicas II: cinética quimica.

" |
METODOLOGIA

La metodologia del dictado es completamente virtual, con clases divididas en tcoricas v
practicas. Las clases teGricas serin de tipo asincrénicas, dejando el material (vidcos v
apuntes} a diﬁposicién de los alumnos en la plataforma virtual. El desarrollo de las clases
practicas es de tipo sincrnico utilizando programas de videoconferencia (jitsi, zoom.

\ . . .
google meet, ?tc) en donde se brindaran las pautas para el desarrollo de los practicos. -

Cada unidad estd acompafiada de una serie de ejercicios/problemas, a resolver mediante ¢
05 Programas en PC o Notebook, que exploran diferentes aspectos de la quimicn
"mputaciona‘. Si bien abordan sistemas sencillos, esto es, de pocos atomos, las
chhiclusiones ‘4‘ alcanzar son extrapolables a sistemnas de interés real.

l "
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CRONOGRAMA DE ACTIVIDADES

Clase Duracibn Modalidad Tema/Practico

\l 2h Tebrico Unidad 1
4h Practico Prictico 1

\2 2h Tedrico Unidad 2 -
4h Practico Practico 2

l,‘ 2h Tedrico Unidad 3

) 4h Prictico Practico 3

| 4 2h Teorico Unidad 4

\ 4h Practico Practico 4

5 Zh Teodrico Unidad 5
4h Practico Prictico 5

6 5h Clase de consultas -

\7 5h Evaluacion del curso Unidades 1 a 5

Practicos 1 a 5

\
EVALUACI&)N

La evaluacion del curso, para optar por su aprobacidn, scra de caracter individual o on
parejas {de acuerdo a la cantidad de inscriptos) y consistira en la resolucion de un problems
utilizando hemeientas computacionales, aplicando los conceptos provistos como
contenido ted "co y préctico del curso. Se asignard un problema practico a cada asistente al
curso y se espera que lo resuclva en uan lapso no mayor a siete dias, utilizando para cllo ox
programas utilizados en el curso.

Los alumnos Qispondrén de libertad horaria para la realizacién de la evaluacion, debendo
remitir su resolucién y todos los archivos generados a la direccidn de correo que les sevit
mdicada. i

APROBAC!AN DEL CURSO

Para aprobar el curso, los alumnos deben cumplimentar con los siguientes requisitos:

e Visita a por lo menos el 80% de los videos de clases tebricas.

« Asistencia al 100 % de las clases practicas.

s Aprobar yna evaluacién o su respectiva recuperacion, con una nota mayor o iguai a &

(seis) de un maximo de 10 (diez), equivalente al 60 % de las actividades correctaments
planteadas.

RECURSOS LLIDACTICOS

Programas de | estructura electronica: Hyperchem Gaussview, Gaussian y/o Avogadro,
provistos por el disertante del curso. Si bien no todos los softwares son gratuitos parg fines
&

démicos, algunos poseen una licencia comercial pero con versiones gratuitas de prucba.
taforma Moodle u otra plataforma virtual para la organizacion del curso.

-5-
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INSCRIPCION E INFORMES:

Dr. Pablo F. Corregidor, e-mail: pfcorregidor(@gmail.com (ver flyer adjunto)

FECHAS Y HORARIOS TENTATIVOS

15,17, 19, 23 iy 25 de marzo de 2021, en el horario de 9:00 a 13:00 h. Clases de consultas a
convenir con los alumnos.

|
CANTIDAD TOTAL DE HORAS A ACREDITAR

|

a) Cantidad total de horas sincrénicas + asincronicas [_fl_ﬁ(}_“__ ji

bj Horas estimadas de la preparacion del —
alumno para la evaluacion ———

¢) Cantidad de horas destinadas al examen { W.}
%/ TOTAL DE HORAS A ACREDITAR [ 30

RESOLUCION‘F_I_?P@QQ77" <p. 2021




