Resolucién de Consejo Directivo 546 / 2025 - EXA -UNSa

EXP 268/2025-EXA-UNSa: Autorizar el dictado del Curso de Posgrado “Quimica
computacional usando ORCA”", bajo la direccién del Dr. Pablo Fernando
CORREGIDOR.

De: EXACTAS-Direccion de Posgrado

Salta,
T e ey 30/09/2025

VISTO la presentacion efectuada por el Dr. Pablo Fernando CORREGIDOR, por la cual
propone el dictado del Curso de Posgrado “Quimica computacional usando ORCA”, en el marco del
Programa de Doctorado-2024, y

CONSIDERANDO:

Que el Dr. Pablo Fernando CORREGIDOR, con fecha 31/07/2025, rectifica los aranceles
para el curso, en funcién de lo informado por la Subsecretaria de Posgrado y Asuntos Académicos
de esta Universidad.

Que se cuenta con despacho favorable de la Comision de Posgrado.

Que la Comision de Hacienda aconseja aceptar los aranceles propuestos para el dictado
del curso de posgrado.

Que la Comision de Docencia e Investigacion, desde el punto de vista académico, autoriza
el dictado del curso, bajo la direccion del Dr. Reinaldo PIS DIEZ, en el segundo cuatrimestre de
2025,

Que el curso en cuestion se encuadra en la Res. Res. R-0640/2021 y CS-155/2021
(Reglamento de Cursos de Posgrado Presenciales o a Distancia de la Universidad), en la RESCD-
EXA N° 481/2012 (Normativa para el dictado de Cursos de Posgrado de la Facultad) y en la RESCD-
EXA N° 017/2016.

Por ello y en uso de las atribuciones que le son propias.

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS
(en su 14° Sesion Ordinaria del 20/08/2025)
RESUELVE

ARTICULO 1°: Autorizar el dictado del Curso de Posgrado “Quimica computacional usando ORCA”,
en el segundo cuatrimestre de 2025, bajo la direccién del Dr. Reinaldo PIS DIEZ y la Coordinacién
del Dr. Pablo Fernando CORREGIDOR, en el marco del PROGRAMA DE DOCTORADO-2024,
convocado por RESOL-2024-1388-APN-SE#MCH.

ARTICULO 2°: Disponer que, una vez finalizado el dictado del curso, el director responsable elevara
el listado de los participantes promovidos para la confeccion de los certificados respectivos, los que
seran emitidos por esta Unidad Académica de acuerdo a lo establecido en la reglamentacion
vigente.

ARTICULO 3°: Dejar aclarado que la presente resolucién no acredita la concrecién del curso; para
ello el directo responsable del mismo debera elevar el informe final de realizacion correspondiente,
con los detalles que el caso amerite, dentro de los 8 (ocho) meses desde la finalizacion del dictado.
En caso de que el curso no se pudiera dictar, el docente responsable debera informar tal situacion,
dentro de los 30 (treinta) dias de la fecha prevista para su inicio.
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ARTICULO 4°: Dejar aclarado que la imputacion de las erogaciones consistente en el traslado del
Dr. Reinaldo PIS DIEZ y del Dr. Julian DEL PLA, se imputaran a los fondos previstos por el

PROGRAMA DE DOCTORADO-2024.

ARTICULO 5°: Hagase saber al Dr. Reinaldo PIS DIEZ, al Dr. Julian DEL PLA, al Dr. Pablo Fernando
CORREGIDOR, a las Responsables de |la administracion de los fondos del Progama de Doctorado-
2024 (Dra. Marcela Carina AUDISIO y Dra. Elsa Ménca FARFAN TORRES), a la Comisionde
Posgrado, a la Direccion General Administrativa Econémica (Cr. Héctor FLORES), a la Direccion
Administrativa Econémica y Financiera (Sr. Oscar R. LESCANO), al Departamento de Rendicion de
Cuentas (Lic. Sebastian VILLALBA), a la Subsecretaria de Posgrado y Asuntos Académicos (Esp.

Iris OLARTE), a la Direccion Administrativa de Posgrado. Cumplido, resérvese.

mxs/ma

o

Dr. JOSE RAMON MOLINA
DECAND ;
FACULTAD DE C3. EXACTAS < UNSa

LIC. MARCELAF. L&pE

; , PEZ
SECRETARA ACADENICA Y DE IRVESTIGACKY
FACULTAD DE CS. EXACTAS - Unga
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ANEXO de la Res. CD-546/2025 — Exp Nro. 268/2025-EXA-UNSa.
Curso de Posgrado: “Quimica computacional usando ORCA”
Director del curso: Dr. Reinaldo PIS DIEZ (UNLP)
Plantel Docente: Dr. Reinaldo PIS DIEZ (UNLP) y Dr. Julian DEL PLA (UNLP)
Coordinador: Dr. Pablo Fernando CORREGIDOR (UNSa)
Objetivos:

El objetivo del presente curso de posgrado es introducir a alumnos de grado avanzados o de
doctorado de carreras afines a Ciencias Quimicas y Fisicas en los aspectos practicos de la quimica
computacional que permiten obtener datos estructurales y electronicos de sistemas moleculares y, a
partir de ellos, lograr valiosa informacién relacionada con el comportamiento espectroscépico y la
reactividad quimica.

El contenido del curso es tedrico-practico. En las clases tedricas se discutiran tanto cuestiones
formales de los métodos como detalles relacionados con el programa de calculo usado. En las
clases practicas se resolveran problemas conceptualmente sencillos pero que requieren la
construccion de una entrada de datos, la ejecucion del programa y el analisis de los resultados. Las
clases practicas estaran basadas en el programa gratuito ORCA
(https://orcaforum.kofo.mpg.de/app.php/portal).

Metodologia: Cada unidad estd acompafada de una serie de ejercicios/problemas que exploran
diferentes aspectos de la quimica cuantica computacional. Si bien abordan sistemas sencillos, esto
es, de pocos atomos, las conclusiones a alcanzar son extrapolables a sistemas de interés real. Asi,
la metodologia de trabajo consiste en clases de contenido tedrico durante la manana y clases
dedicadas a la resolucion de los ejercicios/problemas durante la tarde. Las primeras tendran una
duracién de 3 horas, mientras que las clases de practica se extenderan por un lapso de 5 horas.

Por la modalidad del curso, es importante que los asistentes cuenten con computadoras personales
o bien tener acceso a un gabinete de PCs donde puedan ejecutar el programa y analizar las salidas

} -~ correspondientes. La segunda opcion es preferible ya que elimina las dificultades asociadas a
problemas de instalacién en computadoras personales.

/a/ Lugar de realizacion: Sala de Seminario y Sala de Informatica del Departamento de Quimica de la
Facultad de Ciencias Exactas — U.N.Sa.

Fechas de dictado: Segundo cuatrimestre de 2025

Duracion del curso: 40 (cuarenta) horas distribuidas en 5 dias (teoria y practica)
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Sistema de evaluacion: La evaluacion del curso, para optar a su aprobacion, consistird en la
resolucion de un problema utilizando herramientas computacionales y aplicando los conceptos vistos
a lo largo de las unidades detalladas mas arriba. Se asignara un problema a cada asistente al curso
y se espera que lo resuelva en el término de aproximadamente 15 dias, los que incluyen la
elaboracion de un informe.

Conocimientos previos necesarios: Mecanica cuantica o quimica cuantica de nivel basico.

Alumnos avanzados de grado: Se aceptaran alumnos avanzados de la carrera de Licenciatura en
Quimica, que cumplan el requisito anterior.

Profesionales a los que esta dirigido el curso: Licenciados en Quimica y egresados de carreras
que tengan en su curricula un curso de mecanica cuantica o quimica cuantica de nivel basico o que
acrediten conocimientos similares.

Carreras de posgrado a los que esta dirigido: Doctorado en Ciencias — Area Quimica Aplicada
de la Facultad de Ciencias Exactas, Universidad Nacional de Salta.

Cupo maximo: 30 (treinta) participantes de los cuales un maximo de 8 (ocho) sera para alumnos
avanzados de grado.

Aranceles:

- $ 150.000 (pesos ciento cincuenta mil) para docentes de Instituciones Privadas y otros
profesionales.

- Sin arancel para docentes de Instituciones de Gestion Estatal.

- Sin arancel para alumnos avanzados de grado.

Detalle de erogaciones: Lo recaudado sera utilizado para solventar los gastos de pasajes y viaticos
de los docentes del curso, pago de gastos de libreria, fotocopias y cofee break.

Certificados/Constancias:

-Se entregaran constancias de asistencia a los participantes que hayan asistido al menos al 80% del
curso.

-Se entregara certificados de aprobacion a los participantes que haya asistido al 100% de las clases
y aprobado la instancia de evaluacion.

-Los alumnos avanzados solo recibiran constancia de asistencia.

Inscripciones: Mesa de Entradas de la Facultad de Ciencias Exactas, en horario de atencion al
publico (lunes a viernes de 10:00 a 12:00 y de 15:00 a 17:00 horas)

PROGRAMA DEL CURSO

Unidad 1: Introduccién a las funciones base. Funciones de Pople, funciones de Ahlrichs, funciones
«correlation consistent» de Dunning. El caso de los metales de ftransicion pesados:
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pseudopotenciales relativistas. El costo computacional de las diferentes familias de bases a través
de ejemplos sencillos.

Unidad 2: Teoria del Funcional de la Densidad. Introduccién. Evolucion de la DFT con los afios
hasta llegar a la actualidad. Performance de diferentes funcionales de la densidad para el calculo de
diferentes propiedades de interés.

Unidad 3: Uso del programa ORCA. Sus caracteristicas principales. ;Qué se puede hacer y qué
no? Estructura de la entrada (input) para el célculo de diferentes propiedades. Analisis y
comprension de una salida (output). Optimizacién de geometria. Busqueda conformacional. Estado
de multiplicidad de espin y su optimizacién. Simulacién de espectros vibracionales (IR/Raman),
electrénicos y RMN. Termodinamica de los compuestos y de las reacciones. Estado de fransicion y
cinética quimica. Visualizacion de entradas y de salidas.

Bibliografia sugerida

1) CJ Cramer, Essentials of Computacional Chemistry, Theories and Models, John Wiley & Sons Ltd,
2004.

2) F Jensen, Introduction to Computacional Chemistry, John Wiley & Sons Ltd, 2007.

3) C Trindle and D Shillady, Electronic Structure Modeling: Connections Between Theory And
Software, Taylor & Francis Group, LLC, 2008.
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Dr. JOSE RAMON MOLINA -
DECANO
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