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Expediente N° 14.582/18 

VISTO las actuaciones contenidas en el Expte. N° 14.582/18, eh el que recayera la 

ción Fl N° 38-CD-2021, por la cual se tiene por autorizado el dictado del Curso 

Complementario Optativo, denominado "Cálculos Computacionales en Sistemas 

Molec lares", a cargo del Dr. Farm. Pablo Fernando CORREGIDOR, desarrollado entre el 1 

y el 1 de marzo de 2021 , cuyas especificaciones se detallan en el Anexo de la citada 

Resol ción, destinado a estudiantes de Ingeniería Química que hayan aprobado las 

asigna uras "Informática", "Química Orgánica" y "Fisicoquímica", y 

CONSIDERANDO: 

Que mediante Nota N° 0902/20, el Dr. Farm. Pablo Fernando CORREGIDOR informa 

la necesidad de modificar las fechas de dictado del referido Curso, el que se llevaría a cabo 

entre 1 14 y el 25 de marzo de 2021. 

Que la Escuela de Ingeniería Química avala la modificación solicitada. 

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

mediante Despacho N° 50/2021, 

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACUL TAO DE INGENIERÍA 

(en su V Sesión Ordinaria, celebrada el12 de mayo de 2021) 

RESUELVE: 

ARTÍC~LO 1°.- Modificar el artículo 1° de la Resolución Fl N° 38-CD-2021, sustituyendo su 

texto pfr el que seguidamente se transcribe: 

Tener por autorizado el dictado del Curso Complementario Optativo, 

~--... 

1

enominado 'Cálculos Computacionales en Sistemas Moleculares', a cargo del 

9r. 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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resolución, destinado a estudiantes de Ingeniería Química que hayan aprobado 

las asignaturas 'Informática', 'Química Orgánica' y 'Fisicoquímica'." 

ARTÍCULO 2°.- Sustituir el Anexo de la Resolución Fl N° 38-CD-2021 por el que forma parte 

integr nte del presente acto administrativo. 

ARTÍCULO 3°.- Publicar, comunicar a las Secretarías Académica y de Planificación y 

Gestión Institucional de la Facultad; a la Escuela de Ingeniería Química; al Dr. Farm. Pablo 

Ferna~do CORREGIDOR; al Centro de Estudiantes de Ingeniería; a la Dirección de 

Alumnbs; difundir a través del sitio web de la Facultad y girar a Dirección General 

~dminlstrativa Académica para su toma de razón y d7eás ef 

RESOLUCIÓN Fl r Q Q Q 7 l -CD-
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CURSO COMPLEMENTARIO OPTATIVO 

Expte. N°14.582/18 

ANEXO 

TiTULO: C • LCULOS COMPUTACIONALES EN SISTEMAS MOI. .. ECliLARES 

DISERT AN1 E Y RESPONSABLE DEL CURSO: 

Dr. Pablo Fbrnando Corregidor-Doctor en Ciencias - Área Química Aplicada, docente 
regular de la asignatura Química Orgánica (Facultad de Ingeniería-UNSa). 

DESTINATIARIOS 

Alumn'M de ~a carrera de Ingeniería Quimica de la UNSa que hayan aprobado las materia~ 
Informática, Química Orgánica y Fisicoquímica o de otras carreras que cumplimenten con 
los conocimil ntos prevíos establecidos para este curso. 

CUPO MAXIMO: 30 {treinta) alumnos. 

' 1 

REQUISITOS 

Los alumno~ interesados en realizar el curso deben tener aprobadas las asignJtma" 

lnfonnática, !Química Orgánica y Fislcoquimica de la carrera de Ingeniería QuímlC<I de \;¡ 

UNSa o en sr defecto contar con las asignaturasícursos que garanticen los conocimiento:- \' 

competencías que se detallan más adelante. 

Material nec~sario: es fundamental que Jos interesados en realizar el curso cuenten con tm<~ 
buena. conel

1
ión a internet y ~~ ordenador (pe ~ _noteb~o~) para instalar y realizar !Q~ 

cálculos con los programas a utJhzar. Las caractensticas mtmmas del ordenador son: . 

• Procesad. r Intel Pentium 4, AMD Athlon o posterior. 
• Sistema ¿perativo: Microsoft Wíndows XP, Windows 7, Windows 8, 8.1, Window::; 1 O. 

WindowJ Server 2012 R2. · 

• Memoríaide 2GB (sí bien el fabricante recomienda 1 GB. se aconseja mayor memoria 

para mej rar el tiempo de cálculo). . 

• Disco e+ espacio de al menos 3-4 GB para instalación de softwares y e_¡ccutablc:-. 
Espacio ,dicional para guardar los archivos generados (aproximadamente l GB). 

• Placa de wideo, micrófono y auriculares o parlantes (para la participación de clases). 

Los alumnos deberán contar con todos los softwares instalados y asegurarse de su correcto 
' namíefto. Para ello, eJ docente del curso brindará una charla previa con lu-.; 

jntere'sados ~facilitará un archivo para la correcta instalación y testeo de los programas qnc 
serán utilizados en el curso. 
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Conocimient, s previrn¡: Modelo atómico actual. Ecuación de Schriiedinger. Hibridación de 
orbitales. TeÓria del enlace de Valencia. Teoría del Orbital Molecular. Isomería óptica y 
Conformaciohal. Cálculo de propiedades termodinámicas: ~H, 6S y 6G. Primer y Segundo 
Príncípio de \la Termodinámica. Nociones de cinética química: velocidad de reacción. 
constante de relocidad, ecuación de Arrhenius. Teoría del estado de transición. Teoría de 
las colisiones. Distribución de Bo1tzman. Intermediarios de reacción: carboeationcs. 
carboaniones 1 y radicales libres. Grupos funcionales orgánicos y su rcactividad química. 
Reacciones tle Sustitución Electrofilica y NucleofiJica Aromática. Rcaccioncg ctc 
sustitución n¿cleofilica de primer y segundo orden (SN 1 y SN2). Manejo de Excel u otra 
planílla de cAiculos. manejo de Windows, conocimientos de Word u otro procesador de 

::;TÍVJ DEL APRENDIZAJE Y COMPETENCIAS A ALCANZAR POR t:L 
. - 1 

ESTUDIANTE CON EL CURSO. 

Objetivos dell aprendízaje. 

• Adqu1ición de conocimientos sobre los métodos químico..computacionalcs. 
• Mane~o de paquetes computacionales comúnmente utili1.ados para realizar estudios 

teóricrs en química (Gauss1an, Gaussview, Hyperchem y/o Avogadro). 
• Adquirr los conocimientos básicos sobre la construcción y la puesta en marcha de 

cálculos computacionales como herramienta para imitar el comportamtento de los 
siste,as quimicos, con enfusis en la ingeniería química. 

Com~tencias generales. . 

• Que los Jumnos sean capaces de construir sistemas moleculares empleando software 
específicd de la Química Computacional, como así también interpretar los resu!tadns 
obtenidos la partir de Jos mismos. 

• Qtle puJan aplicar tanto los conocimientos teóricos-prácticos adquiridos. como la 
capacidad\ de análisis y de abstracción en la definición y planteamiento de problemas y 
búsqueda (le soluciones, tanto en un contexto académico como profesional. 

• Que ten~an capacidad de comunicar,. tanto por escrito como de fonna PraL 
conocimi;ntos, procedimientos, resultados e ideas que surjan de la apJicac1ón de: 
métodos de la Química Computaciona1. 

• Que. sean\ capaces de estudiar y aprender de forma autónoma, con organización de 
tiempo y rfcursos, las técnicas propias de la Química Computacional. 

• Conocer~~~· s bases de los métodos de mecánica molecular para Ja realización de cálculos 
~---T7m'il'ptltacwnales. 

Identifica~ la metodologia más apropiada para el tipo de infonnación que se requi.:n: 
obtener. 
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La quimíca cbmputacional es un área que se extiende más allá de los límites tradicionales 

de la quími~a, la flsica, la b~ologia ~,la cien~ia de la c~mputación: ~us res~1ltados 
n. onnaf.mente romplementan la tnformacton Obtentda en expenmentos qutrniCOS. e mdusu 
pueden permjtir la investigación de átomos, moléculas y rnacromoléculas cuando no e:-: 

posible la· ínvFstigaci?n .de laboratori?· además pe:'"ite pred~~ir fenómen<~s ~uímic():-; aún 
no observadot. La qmmtca computacional es amphamente utlltzada en el d1seno de nuevo:-. 
materiales y productos quimicos. 

El curso de c1lculos computacio11ales en Sistemas Moleculares sirve de complemento a los 

cur..experifentales que se ofrecen en las asignaturas de grado, proporciona al estudtanu.' 
las hetTamienJtas necesarias para construir moléculas y simularlas dn una plataíhnn:.:1 tk 
Windows y p · rmite el análisis desde el punto de vista cualitativo y cuantitativo. 

El contenido del curso está organizado de tal fom1a que conduce al cstudianie ;¡ ;,\ 

apropiación del conocimiento y despierta el interés y motivación por esta ár~n. J .os 

p:o~a~as del q~in~ica c~mputacional modernos contienen los avanc~s cícntilkos (k: ¡;¡ 
dlSClphna de fas ultimas decadas. Su empleo pleno puede resultar comphcado y rcqmcrc dd 

dominio de il1trincados aspectos de la química cuántica y computacional. Sin embargo ... ·s 
posible de se adaptado para un empleo acotado, con la finalidad de realizar cúkulos 

sencillos~ em 
1
teando parámetros estándar, los cuales funcionan aceptablemente b1cn en' la 

~layoria de lor casos. . . . . . 

El pres.ente clrso apunta a bnndar un panorama general acerca de esta moderna dtsc1plma. 
orientado a estudiantes de Ingeniería Química, con conocimientos previo'S ;:-n 

1 

Tennodinámi€a y Cinética Química, con la finalidad de aportar una alternativa a la' 

resoluc~ón ct6 situaciones que puedan requerir un estudio basado en la química 
computllcionaL tales como el planteo racional de posibles caminos de reacción, aport;mdo 
resultados rel~cionados con la termodinámica y cinética del proceso. En ese sentido, lo~ 
progra.Jas de ~uímica computacional puecten ser utilizados para brindar cierta infommcion. 
a la cu~l solo [se podría arribar haciendo uso de sofisticados y costosos métodos quimil' o;-;. 

los cualbs aun[así. en muchos casos podrían no brindar resultados concluyentes. 
i 1 . 

CONT:tNID()) TEÓRICO 
1 1 

Unidad 1

¡ l. Cohceptos introductorios a la química computacionaL Coordenadas canc:-;iana" 
y matrl

1

ce.s df coordenadas íntemas. Nociones de Mecánica cuántica. Ecuación •k 

Se ·· ,inger. LTeorías de la estructura electrónica. Aproximación de Bom-Opcnhcirn~~r 

T oría . ~el Fu¡1cional de la Densidad. Introducción a las bases de Pople. Programas d~ 
química[ computacional. 

'¡ 1 . 

', 
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Unidad 2. chmputo de parámetros geométricos: distancias de enlace, ángulos de enlace y 

ángulos diedros. Relación entre energía y posición de los átomos en una molécula 
Optimizaciórl de geometrías. Tipos de algoritmos. Criterios de convergencia. Barrido 
conformacio~al, cálculo de barreras conformacionales y estabilidad de contúrmcros. 
Superficie e lilipersuperficie de Energía Potencial. 

Unidad 3. 1nteracción entre radiación y materia. Fundamentos de la espt.~ctroscopia 
1 

vibradonaL «Cálculo de frecuencias vibracionales. Espectros Infrarojo y Raman. Teoría dd 
Orbital Mol~cular. Cálculo y representación de Orbitales Moleculares. Transicion<;;s 
electrónicas. Espectros electrónicos. Cargas atómícas y Potenciales electrostático!>. 
Pfilldicción d sitios de reactividad química. 

Unidad 4. I troducción al estudio teórico de reacciones qmm1cas l: Termodínámica. 
Cálculos de propiedades tennodinámicas. Energía interna, Entalpía, Energía Libre de 
Gibbs, Energta Electrónica, Energía del punto cero. Cálculo de AH, AS y AG de reacción 
Corrección pbr temperatura. Cálculo de constantes de equilibrio. Capacidades caloríficas. 

Unidad S. Jn~ducción al estudio ~ó~co de r:acciones quím~cas 11: Cinéti_ca Búsqm,.ta ' 
planteo racw,al de Estados de trans1cton. Matnz Hesstana. Metodo Smcromco de 1rans!h} 

Guiado Cuas1~Newton: QST2 y QST3. Búsqueda manual de Estados de Transíctón. 
Cálculos de ~oordenada Intrínseca de Reacción. Cálculo de parámetros cinéticos: BalTcra 
Energética y Energía de activación. Ecuación de Eyring. Ecuación de Arrhenius. Cálculo de 

factores pre-tpone~ciales y constantes de velocidad. Efecto isotópico. 

CONTENIDO PRACTICO 

P á. . l I 1 d ,, 1 ' . . 1 r chco . ~tro ucc10n a a qu1mtca computac10na . 
Práctico 2. Optimización de geometrias y cálculo de parámetros geométncos. 
Práctico 3. C~lculo de espectros electrónicos y vibracíonales. 
Práctico 4. Modelado de reacciones químicas 1: tennodinámica química. 

1 

Práctico 5. Modelado de reacciones quimicas li: cinética químíca. 
1 

METODOLOGiA 

La metodolo~a del dictado es completamente virtual, con clases divididas en teórica" v 
prácticas. La~ clases teóricas serán de tipo asincrónicas, dejando eJ material (videos ~· 
ap~n~es) a dí~posi_ción ~e l?s .alum~~s en la platafom1a virtu~l. El desarrollo d.e las ciase; 
practicas es fe tipo smcromco_ utth,zando programas de vtdeoconferencia (Jitsi, zoom. 
google meet, ~te) en donde se bnndaran las pautas para el desarrollo de los prácticos. 

1 

Cada unidad dstá acompañada de una serie de ejercicios/problemas, a resolver mediante el 
. , mrPrbgramas en PC o Notebook, que exploran diferentes aspectos de la químíc<1 

··mputacíonaL Si bien abordan sistemas sencillos, esto es, de pocos átomos, la:-; 
e clusiones ~ alcanzar son extrapolables a sistemas de interés real. 

1 

-4-
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CRONOGRAl\tA DE ACTIVIDADES 
1 

CJase Duración Modalidad Tema/Práctico 

\t 
2h Teórico Unidad 1 
4h Práctico Práctico l 

12 
2h Teórico Unidad 2 
4h Práctico Práctico 2 

13 
2h Teórico Unidad 3 
4h Práctico Práctico 3 

1 2h Teórico Unidad 4 
14 4h Práctico Práctico 4 

\s 2h Teórico Unidad 5 
4h Práctico Práctíco 5 

16 5h Clase de consultas 

17 Sh Evaluación del curso 
Unidades 1 a 5 
Prácticos 1 a 5 

1 

EVALUACIÓN 

La evaluación del curso, para optar por su aprobación~ será de carácter indivHiua l P en 

parejas (de acuerdo a la cantidad de inscriptos) y consistirá en la resolución de un prohkm;; 
utilizando hebmientas computacionales, aplicando los conceptos provistos conw 

contenido teóryco y práctico del curso. Se asignará un problema prácttco a cada asistcnt(· a! 

curso y se esptra que Jo resuelva en un lapso no mayor a siete días, utilizando para dio Jr,s 

programas utillzados en el curso. 

Los alumnos ~ispondrán de Hbertad horaria para la realización de la evaluación, deb1em.h, 
remitir su resQlución y todos tos archivos generados a la dirección de correo que les serí't 

indJcada. i 

APROBACIÓN DEL CURSO 

Para aprobar el curso, los alumnos deben cumplimentar con los siguientes requi:\itns: 
• Visita a po~ lo menos el 80% de los videos de clases teóricas. 

• Asistencia rl 100 % ~~ las clases prác.ticas. . , . . 
• Aprobar una evaluac1on o su respectiva recuperac10n, con una nota mayor o 1 gu::~ 1 <1 f-, 

(seis) de u~ máximo de 10 (diez), equivalente al 60% de las actividades corrcct;lm..:nh: 

planteadasi 

RECURSOS IDÁCTICOS 

Programas de lestrucn1ra electrónica: Hyperchem Gaussview. Gaussian y/o :\ vogadro. 

JJ~iffl'l~·stos·por e disertante del curso. Si bien no todos los softwares son gratuitos para fm.:·
démicos, aJknos poseen una licencia comercial pero con versiones gratuitas de pruebu 
tafom1a Mobdle u otra platafonna virtual para la órganización dc1 curso. 

·5-
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BfBLIOG~FÍA 

• Molecula)l Modeling for beginners. Alan Hinchlitfe. 2da edición. Wiley. Reino Unido. 
2008. 

• The molerular modeling workbook for Organic Chemístry. W.J. Hehrc. AJ 
Shusterman y J.E. Nelson. Wavefuntion, lnc. USA · 

• Com. !pUtatio

1

1 

na/ Chemistry. A Practica/ Guide for Applying Techni<.]tu?s to Reai-IVorU 
Problems. D.C. Ymmg.Wiley. Nueva York. 2001. 

• Química tfÓrica y computacional, J. Andrés, J. Beltrán y otros, Universidad Jaíme L 
Castellón ce la Plana. 2000. 

• Revie~:s ¡J Computational Chemístry. K. B. Lipkowítz y D. B. Boyd, VCH Publishcrs 
.. me. Nue~d York. 1990. 

• .• f:t&lecularlModelling. Principies and Applications. A. Leach, Longmans, L.ondn:s. 
1996~ 

• Tutorials i Computational Chemistry. Editor T. Clark, Science Learning Ltd. l !.)1)6. 
• Molecularl Mechanics. U. Burkert y N. L Allinger, American Chemical Socicty 

Monograph 177, Washington DC. 1982 .. 
• A Comp11rational Approach to Chemistry. D. M. 1:-lirst, BlackwcH Scicnti tic 

Publicatioms, Londres. 1990. 

INSCRIPCiclN E INFORMES: 

Dr. Pablo F. frregidor, e..!Jlail: pfcorregidor(illgmail.com (ver flyer adjunto) 

FECHAS Y HORARIOS TENTATIVOS 

15, 17, 19, 231~ 25 de marzo de 2021. en el horario de 9:00 a 13:00 h. Clases de consult;~~; a 

convenir con lps alumnos. 
. 1 

CANTIDAD TOTAL DE HORAS A ACREDITAR 

a) c1ntidad total de horas sincrónicas + asincrónicas Qo . J 
b) H@ras estimadas de la preparación del 

al1m~o para la evalua~íón 
e) C~nttdad de horas destmadas al examen 

0COT ~~-J!~.!IORAS A ACREDITAR 
1 

1 

RI!80UJCI~N ~ tf 0 0 0 7 J" -co. 2 0 2 
~ . -
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