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Expediente N° 14582/18

VISTO la Nota N° 1460/24 presentada por los Dres. Pablo Fernando CORREGIDOR y
Marta Florencia LOPEZ y el Lic. Rodolfo Augusto MEDINA ALARCON, por medio de la cual
solicitan autorizacién para el nuevo dictado del Curso Complementario Optativo denominado
“Calculos Computacionales en Sistemas Moleculares”, destinado a estudiantes de la carrera

de Ingenieria Quimica de esta Facultad; y

CONSIDERANDO:

Que el curso es analogo al autorizado por Resoluciéon FI N° 278-CD-2023, destinado
a estudiantes de la carrera de Ingenieria Quimica de la Facultad que tengan aprobadas las
asignaturas “Informatica”, “Quimica Organica” y “Fisicoquimica” o de otras carreras que
cumplan con los conocimientos establecidos.

Que mediante Nota N° 1460/24 también solicita la incorporacién de la Dra. Marta
Florencia LOPEZ como parte integrante del Cuerpo Disertante del Curso.

Que adjunto se detallan los fundamentos y objetivo general del curso, metodologia a
emplear, contenido, bibliografia, condiciones para el cursado, cantidad de horas y reglamento
interno.

Que la Escuela de Ingenieria Quimica aconseja autorizar el nuevo dictado,

reconociendo a aquellos estudiantes que aprueben el curso un total de 30 (treinta) horas,
POR ELLO y en uso de las atribuciones que le son propias,
EL DECANO DE LA FACULTAD DE INGENIERIA
RESUELVE:
ARTICULO 1°.- Autorizar el redictado del Curso Complementario Optativo denominado
CALCULOS COMPUTACIONALES EN SISTEMAS MOLECULARES, a cargo del Dr. Pablo

Fernando CORREGIDOR, contando con la colaboracién de la Dra. Marta Florencia LOPEZ y
el Lic. Rodolfo Augusto MEDINA ALARCON, a llevarse a cabo los dias 2, 4,6, 10 y 13 de
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diciembre, destinado a estudiantes de la carrera de Ingenieria Quimica, segun el programa
organizativo que se adjunta como ANEXO de la presente resolucion.

ARTICULO 2°.- Otorgar a aquellos estudiantes de la carrera de Ingenieria Quimica que
cumplan con las condiciones de aprobacion la cantidad de treinta (30) horas de curso con

evaluacion.

ARTICULO 3°.-Hagase saber, comuniquese a Secretaria Académica de la Facultad, a la
Escuela de Ingenieria Quimica, a la Direccién de Alumnos, a los docentes involucrados,
difindase por pagina web de la Facultad y siga por Direccién de Alumnos para su toma de

razén y demas efectos.
MM

RESOLUCION FI N° L8 -pD-2024.-

g. JORGE ROMUALDO BRI
SECRETARIO ACALX '
FACULTAD DE INGENIERVA - UNS
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1.- Nombre dej Curso:
CALCULOS COMPUTACIONALES EN SISTEMAS MOLECULARES

2.- Docente Responsable:
Dr. Pablo Fernando CORREGIDOR

3.- Colaboradores:
Docentes: Dr. Pablo Fernando CORREGIDOR
Dra. Marta Florencia LOPEZ
Dr. Rodolfo Augusto MEDINA ALARCON

4 - Carrera al que esta destinado:
Ingenieria Quimica.

5.- Condiciones para su cursado:
Que tengan aprobadas las asignaturas “Informatica”, “Quimica Organica” y
“Fisicoquimica” o de otras carreras que cumplan con los conocimientos requeridos.

6.- Cupo Maximo:
Veinticinco (25) estudiantes.

7.- Requisitos:
Académicos:

Los alumnos interesados en realizar el curso deben tener aprobadas las

asignaturas Informatica, Quimica Organica y fisicoquimica de la carrera de

Ingenieria Quimica de la Universidad Nacional de Salta o en su defecto contar

con las asignaturas/cursos que garanticen los conocimientos y competencias

que se detallan mas adelante.
Informaticos:

Los alumnos que opten por realizar el curso con una computadora personal

deberan asistir con un ordenador con las siguientes caracteristicas minimas:

e Procesador Intel Core Duo 2, AMD Athlon o posterior.

e Sistema operativo: Windows 7, Windows 8, 8.1, Windows 10, Windows
Server 2012 R2.

e Memoria de 4GB (si bien el fabricante recomienda 1 GB, se aconseja mayor
memoria para mejorar el tiempo de célculo).

e Disco con espacio de al menos 10 GB para instalaciéon de softwares y
ejecutables. Espacio adicional para guardar los archivos generados
(aproximadamente 3 GB).

Estos alumnos deberan asistir con todos los softwares instalados en las

notebooks y asegurarse de su correcto funcionamiento. Para ello, los docentes

del curso facilitaran un tutorial para una correcta instalacion y testeo de los
programas que seran utilizados en el curso.
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Por otra parte, para el cursado de la parte tedrica (virtual asincrénica) todos los
alumnos deberan contar ocn un dispositivo (PC, notebook, Tablet o celular) que
les permita visualizar los videos de la Plataforma Moodle.

Conocimientos previos:

Modelo atomico actual. Ecuacién de Schrédinger. Hibridacion de orbitales.
Teoria del enlace de Valencia. Teoria del Orbital Molecular. Isomeria éptica y
Conformacional. Calculo de propiedades termodinamicas: AH, AS y AG. Primer
y Segundo Principio de la Termodinamica. Nociones de cinética quimica:
velocidad de reaccion, constante de velocidad, ecuacién de Arrhenius. Teoria
del estado de transicion. Teoria de las colisiones. Distribucién de Boltzman.
Intermediarios de reaccion: carbocationes, carboaniones y radicales libres.
Grupos funcionales organicos y su reactividad quimica. Reacciones de
Sustitucion Electrofilica y Nucleofilica Aromatica. Reacciones de sustitucion
nucleofilica de primer y segundo orden (SN; y SNz). Manejo de Excel u otra
planilla de calculos, manejo de Windows, conocimientos de Word y otro
procesador de textos.

8.- Objetivos del aprendizaje y competencias a alcanzar por el estudiante con el curso:
Objetivos del aprendizaje:

e Adquisicion de conocimientos sobre los métodos quimicos-
computacionales.

¢ Manejo de paquetes computacionales cominmente utilizados para realizar
estudios tedricos en quimica (Gaussian, Gaussview y/o Avogadro).

e Adquirir los conocimientos basicos sobre la construccién y la puesta en
marcha de calculos computacionales como herramienta para imitar el
comportamiento de los sistemas quimicos, con énfasis en la ingenieria
quimica.

Competencias generales:

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

¢ Que puedan aplicar tanto los conocimientos teéricos-practicos adquiridos,
como la capacidad de analisis y de abstraccion en la definicion y
planteamiento de problemas y buisqueda de soluciones, tanto en un
contexto académico como profesional.

¢ Que tengan capacidad de comunicar, tanto por escrito como de forma oral,
conocimientos, procedimientos, resultados e ideas que surjan de la
aplicaciéon de métodos de la Quimica Computacional.

e Que sean capaces de estudiar y aprender de forma auténoma, con
organizacion de tiempo y recursos, las técnicas propias de la Quimica
Computacional.

e Conocer las bases de los métodos de mecanica molecular para la
realizacion de calculos computacionales.
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¢ I|dentificar la metodologia mas apropiada para el tipo de informacion que se
requiere obtener.

9.- Introduccion:
La quimica computacional es un area que se extiende mas alla de los limites
tradicionales de la quimica, la fisica, la biologia y la ciencia de la computacion; sus
resultados normalmente complementan la informacion obtenida en experimentos
quimicos, e incluso pueden permitir la investigacion de atomos, moléculas y
macromoléculas cuando no es posible la investigacion de laboratorio, ademas permite
predecir fenémenos quimicos ain no observados. La quimica computacional es
ampliamente utilizada en el disefic de nuevos materiales y productos quimicos.
El curso de Calculos computacionales en Sistemas Moleculares sirve de complemento
a los cursos experimentales que se ofrecen en las asignaturas de grado, proporciona
al estudiante las herramientas necesarias para construir moléculas y simularlas en una
plataforma de Windows y permite el analisis desde el punto de vista cualitativo y
cuantitativo.
El contenido del curso esta organizado de tal forma que conduce al estudiante a la
apropiacién del conocimiento y despierta el interés y motivaciéon por esta area. Los
programas de quimica computacional modernos contienen los avances cientificos de
la disciplina de las ultimas décadas. Su empleo pleno puede resultar complicado y
requiere del dominio de intrincados aspectos de la quimica cuantica y computacional.
Sin embargo, es posible de ser adaptado para un empleo acotado, con la finalidad de
realizar calculos sencillos, empleando parametros estandar, los cuales funcionan
aceptablemente bien en la mayoria de los casos.
El presente curso apunta a brindar un panorama general acerca de esta moderna
disciplina, orientado a estudiantes de Ingenieria Quimica, con conocimientos previos
en Termodinamica y Cinética Quimica, con la finalidad de aportar una alternativa a la
resolucién de situaciones que puedan requerir un estudio basado en la quimica
computacional, tales como el planteo racional de posibles caminos de reaccion,
aportando resultados relacionados con la termodinamica y cinética del proceso. En
este sentido, los programas de quimica computacional pueden ser utilizados para
brindar cierta informacion, a la cual solo se podria arribar haciendo uso de scofisticados
y costosos métodos quimicos, los cuales, aun asi, en muchos casos podrian no brindar
resultados concluyentes.

10.- Programa

Contenido Tedrico:

Unidad 1: Conceptos introductorios a la quimica computacional. Coordenadas
cartesianas y matrices de coordenadas internas. Nociones de Mecanica cuantica.
Ecuacion de Schrédinger. Teorias de la estructura electronica. Aproximacién de Born-
Openheimer. Teoria del Funcional de la Densidad. Introduccién a las bases de Pople.
Programas de quimica computacional.

Unidad 2: Cémputo de parametros geométricos: distancias de enlace, angulos de
enlace y angulos diedros. Relacion entre energia y posicion de los atomos de una
molécula. Optimizaciéon de geometrias. Tipos de algoritmos. Criterios de convergencia.
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Barrido conformacional, calculo de barreras conformacionales y estabilidad de
conférmeros. Superficie e hipersuperficie de Energia Potencial.

Unidad 3: Interaccion entre radiacion y materia. Fundamentos de la espectroscopia
vibracional. Célculo de frecuencias vibracionales. Espector Infrarojo. Teoria del Orbital
Molecular. Calculo y representacion de Orbitales Moleculares. Transiciones
electronicas. Espectros electrénicos. Cargas atémicas y Potenciales electrostaticos.
Prediccion de sitios de reactividad quimica.

Unidad 4: Introduccién al estudio tedrico de reacciones quimicas |: Termodinamica.
Calculos de propiedades termodinamicas. Energia interna, Entalpia, Energia Libre de
Gibbs., Energia Electronica, Energia del punto cero. Calculo de AH, AS y AG de
reaccion. Correccion por temperatura. Calculo de constantes de equilibrio.
Capacidades calorificas.

Unidad 5: Introduccion al estudio teérico de reacciones quimica Il: Cinética. Busqueda
y planteo racional de Estados de Transicion. Matriz Hessiana. Métodos Sincronico de
Transito-Guiado Cuasi-Newtom: QST2 y QST3. Busqueda manual de Estados de
Transicién. Calculos de Coordenada Intrinseca de Reaccion. Calculo de parametros
cnéticos: Barrera Energética y Energia de activaciéon. Ecuacién de Eyring. Ecuacién
de Arrhenius. Calculo de factores pre-exponenciales y constantes de velocidad. Efecto
isotopico.

Contenido Practico:

Practico 1: Introduccion a la quimica computacional.

Practico 2: Optimizaciéon de geometrias y calculo de parametros geométricos.
Practico 3: Calculo de espectros electrénicos y vibracionales.

Practico 4: Modelado de reacciones quimicas |: termodinamica quimica.
Practico 5: Modelado de reacciones quimicas Il: cinética quimica.

11.- Metodologia a emplear:

La modalidad del dictado es mixta (presencial y virtual), con clases divididas en
teoricas y practicas. Las clases tedricas son virtuales de tipo asincrénicas, dejando el
material (videos y apuntes) a disposicion de los alumnos en la plataforma virtual. El
desarrollo de las clases practicas es presencial (Sala de Coémputos de la Facultad de
Ingenieria) en donde se brindaran las pautas para el desarrollo de los practicos.

Cada unidad estd acompanada de una serie de ejercicios/problemas, a resolver
mediante el uso de los Programas en PC o Notebook, que exploran diferentes aspectos
de la quimica computacional. Si bien abordan sistemas sencillos, esto es, de pocos
atomos, las conclusiones a alcanzar son extrapolables a sistemas de interés real.

12.- Cronograma de Actividades:

CLASE | HORARIO MODALIDAD TEMA/PRACTICO
1 2 hs. Tedrico Unidad 1
4 hs. Practico Practico 1
5 2 hs. Tedrico Unidad 2
4 hs. Practico Practico 2
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3 2 hs. Tedrico Unidad 3
4 hs. Practico Practico 3
4 2 hs. Tedrico Unidad 4
4 hs. Practico Practico 4
5 2 hs. Teodrico Unidad 5
4 hs. Practico Practico 5
oo Unidades 1 a5
6 10 hs. Evaluacion del curso Précticos 1 a &

13.- Evaluacioén:
La evaluacion del curso, para optar por su aprobacién, sera de caracter individual o en

parejas (de acuerdo a la cantidad de inscriptos) y consistira en la resolucion de un
problema utilizando herramientas computacionales, aplicando los conceptos provistos
como contenido teérico y practico del curso. Se asignara un problema practico a cada
asistente al curso y se espera que lo resuelva en un lapso no mayor a siete dias,
utilizando para ello los programas con los que trabajé en el curso.

Los alumnos dispondran de libertad horaria para la realizacién de la evaluacion,
debiendo remitir su resolucion y todos los archivos generados a la direccién de correo
que les sera indicada.

14.- Aprobacién del curso:
Para aprobar el curso, los alumnos deberan cumplimentar con los siguientes r
equisitos:
e Visualizar a por lo menos el 80% de los videos de clases tedricas.
e Asistir al 100% de las clases practicas.
e Aprobar una evaluacién o su respectiva recuperacién, con una nota mayor
o igual a 6 (seis) de un maximo de 10 (diez), equivalente al 60% de las
actividades correctamente planteadas.

15.- Recursos Didacticos:
Programas de estructura electronica: Gaussian, GaussView y/o Avogadro, provistos
por el disertante del curso. Si bien no todos los softwares son gratuitos para fines
académicos, algunos poseen una licencia comercial, pero con versiones gratuitas de
prueba.
Plataforma Moodle u otra plataforma virtual para la organizacion del material didactico

del curso.

16.- Bibliografia:
e Molecular Modeling for beginners. Alan Hinchliffe. 2da edicién. Wiley. Reino
Unido. 2008.
e The molecular modeling workbook for Organic Chemistry. W.J. Here, A.J.
Shusterman y J.E. Nelson. Wavefuntion, Inc. USA.
e Computational Chemistry. A Practical Guide for Applying Techniques to Real-
Word Problems. D.C. Young. Wiley. Nueva York 2001.
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Quimica tedrica y computacional, J. Andrés, J. Beltran y otrox, Universidad
Jaime |, Castellon de la Plana. 2000.

Reviews in Computational Chemistry. D. B. Lipkowitz y d. B. Boyd, VCH
Publishers Inc. Nueva York. 1990.

Molecular Modelling. Principles and Applications. A. Leach, Longmans,
Londres. 1996.

Tutorials in Computational Chemistry. Editor T. Clark, Science learning Ltd.
1996.

Molecular Mechanics. U. Burkert y N. L. Allinger, American Chemiscal Society
Monograph 177, Washington DC. 1982.

A Computational Approach to Chemistry. D. M. Hirst, Blackwell Scientific
Publications, Londres, 1990.

17 .- Inscripcién e Informes:
Dr. Pablo F. CORREGUIDOR, e-mail: labecom.salta@gmail.com

18.- Fechas y Horarios Tentativos:

2,46,

10 y 13 de diciembre de 2024, en el horario de 9:00 a 13:00 hs.

19.- Cantidad de Horas:

a) Cantidad total de horas sincrénicas+asincronicas 30 Hs.

b) Horas estimadas de la preparacion del alumno para la| ---—-----
evaluacion destinadas a la preparacion de la actividad

integradora
c¢) Cantidad de horas destinadas al examen 10 Hs.
HORAS TOTALES 30 Hs.

DECANO
LTAD DE INGENIERIA-UNSa
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