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EXP- EXA‘ N° 8.280/2022
RESD-EXA N° 494/2022

VISTO

La presentacion efectuada por la Directora del Departamento de Quimica, Dra. Maria
Laura URIBURU, solicitando la aprobacion del Programa de la asignatura “Quimica
Computacional”, como asi también del Régimen de Regularidad y Promocion para la carrera de
Licenciatura en Quimica (plan 2023); y

CONSIDERANDO

Que, el citado Programa, el Régimen de Regularidad y Promocion, todos ellos obrantes en
las presentes actuaciones, fueron sometidos a la opinién del Departamento de Quimica y de la
Comision de Carrera de la Licenciatura en Quimica.

Que, cumple con la RESD-EXA N° 049/2011, homologada por RESCD N° 135/2011.

Que, la Comision de Docencia e Investigacion aconseja aprobar el Programa Analitico, el
Régimen de Regularidad y Promocion de la asignatura “Quimica Computacional”.

POR ELLO, y en uso de las atribuciones que le son propias;

EL DECANO DE LA FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS
(ad referendum del Consejo Directivo)

RESUELVE:

ARTICULO 1°: Aprobar, el Programa Analitico de la asignatura “Quimica Computacional”,
como asi también el respectivo Régimen de Regularidad y Promocién, para la carrera de
Licenciatura en Quimica (plan 2023), que como Anexo forma parte de la presente resolucion.

ARTICULO 2° Notifiquese fehacientemente al docente responsable de catedra: Dr. Pablo F.
CORREGIDOR. Héagase saber, con copia, al Departamento de Quimica, a la Comision de Carrera
de la Licenciatura en Quimica, a la Secretaria de Coordinacion Institucional, a Vicedecanato, a la
Division Archivo y Digesto y al Departamento de Alumnos para su toma de razon, registro y demas
efectos. Publiquese en la pagina web; siga a la Direccion del Consejo Directivo y Comisiones para
su homologacion.
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ANEXO de la RESD-EXA N° 494/2022 — EXP-EXA- N° 8.280/2022
PROGRAMA DE QUIMICA COMPUTACIONAL

Asignatura: QUIMICA COMPUTACIONAL

Carrera y Plan: Licenciatura en Quimica (plan 2023)

Fecha de presentacion: 21 de junio de 2022

Departamento: Quimica

Profesor responsable: Dr. Pablo F. Corregidor

Docentes: Dr. José R. Molina, Lic. José F. Miranda

Modalidad de dictado: bimestral o cuatrimestral

Carga horaria: 60 horas (20 Horas Tedricas - 40 Horas Practicas)

Objetivos:
Se pretende que con el cursado y aprobacion de esta asignatura el alumno sea capaz de:
e Conocer los fundamentos bésicos de los diferentes métodos de calculo aplicados a sistemas
de interés en quimica: mecanica molecular, métodos ab-initio, métodos semi-empiricos,
Teoria del Funcional de la Densidad.
e Adquirir criterios para la eleccion de la metodologia adecuada para el célculo tedrico de
propiedades moleculares.
e Resolver problemas précticos empleando los conocimientos adquiridos.

Metodologia y descripcion de las actividades tedricas y practicas:

En la modalidad bimestral, se dictara 1 (una) clase tedrica o tedrico practica, de 2 h por semana y 2
(dos) clases practicas por semana, una de 2 h 30 min y otra de 3 h.

Bajo la modalidad cuatrimestral, se contempla el dictado de 1 (una) clase tedrica de 1 h por semana
y 1 (una) clase practica de 2 h 45 min.

Las clases practicas se realizaran en la sala de computadoras del Departamento de Quimica en
forma individual.

Sistemas de evaluacion y promocion:

Dadas las caracteristicas de la asignatura, los estudiantes deberan realizar trabajos de calculo en los
cuales resuelvan situaciones problematicas particulares y presentar los correspondientes informes
individuales.

Para promocionar la asignatura se deben cumplimentar los siguientes requisitos:

1. Aprobacion del 100 % de los trabajos practicos con una nota minima de 7 (siete).

2. Asistencia al 80 % de las clases tedricas.

3. Aprobacion con una nota minima de 7 (siete), de un trabajo integrador propuesto por el
estudiante, en acuerdo con los docentes de la catedra.

Los alumnos que no cumplan los requisitos para la promocion seran considerados Libres.
Debido a la importancia del trabajo de seguimiento al alumno que se realiza durante el cursado de
la asignatura, no se contempla la posibilidad de que la misma pueda rendirse libre.
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Desarrollo del programa analitico:
1. Modelado.  Generalidades. Mecanica Molecular. Funciéon Energia Potencial.

Contribuciones: Estiramiento de enlace, deformacion de enlaces, torsiones, interacciones
electrostaticas, interacciones de van der Waals. Campos de Fuerza.

2. Meétodos Semi-empiricos.

3. Métodos Ab-initio. Conjuntos de funciones base. Convergencia. Correlacion electronica.
Métodos post Hartree-Fock.

4. Teoria del funcional de la densidad (DFT).

5. Superficie de energia potencial. Optimizacion de geometrias. Bisqueda de estados de
transicion. Caminos de reaccion. Efecto solvente. Analisis de poblacion. Obtencion de
propiedades moleculares. Potencial electrostatico. Célculos espectroscopicos.

Desarrollo del programa de Trabajos Practicos y/o Laboratorios:

1. Tipos de coordenadas. Uso de Hyperchem. Construccion de moléculas. Empleo de bases de
datos moleculares. (2 clases)

2. Mecénica molecular. Conformaciones del ciclohexano. Célculos puntuales. Optimizacion
de geometria. Optimizacién de un zwitterion con y sin solvente. Comparacion de las
geometrias. Andlisis de los términos de un campo de fuerza. Exploracion de espacios
configuracionales. Seleccion de conférmeros. Distribucion de Boltzmann. (3 clases)

3. Métodos semi-empiricos. Optimizacion de geometria. Visualizacion de geometrias,
orbitales, mapas de energia potencial, andlisis de poblaciones, cargas atomicas y otras
propiedades. Célculo de calores de formacidn. (3 clases)

4. Meétodos ab-initio. Calculos de energia Hartree-Fock, post-Hartree-Fock. Identificacion de
HOMO y LUMO, momentos dipolares. Comparacién de bases. Calculo de potenciales de
ionizacion, Koopmans, vertical, adiabatico. (3 clases)

5. Calculo de entalpias de reaccion. Célculo de corrimientos quimicos. Comparacion de
método HF con DFT. Calculo de espectros IR. Calculo de caminos de reaccion, busqueda
de estados de transicion. (2 clases)

6. Trabajo integrador. (4 clases)

Bibliografia:

Physical Chemistry, Quanta, Matter and Change, Peter Atkins, Julio de Paula, Ronald Friedman.
2a. edicion. Oxford University Press. 2014.

Essentials of Computational Chemistry, Christopher J. Cramer, 2a. edicion, Wiley. 2004.
Introduction to Computational Chemistry, 3a. edicion. Frank Jensen, Wiley. 2017.

Manual de Hyperchem, Hypercube. 2002.

Exploring chemistry with electronic structure methods. James B. Foresman, Aeleen Frisch, 3a.
edicion, Gaussian Inc. 2015.
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