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VISTO el Expte. N° 51013-88. Ref. 1-18 por el cual el Consejo Directivo de la
Facultad de Bioquimica, Quimica y Farmacia solicita la aprobacion de dos cursos de
posgrado y sus respectivos contenidos minimos para ser incorporados a la oferta
curricular de la Carrera de Posgrado “Doctorado en Ciencias Quimicas”; y

CONSIDERANDO:

Que la carrera de posgrado “Doctorado en Ciencias Quimicas” se encuentra
acreditada por la Comisién Nacional de Evaluacién y Acreditacion Universitaria
(CONEAU) mediante resolucién N° 708/13, y cuenta con Reconocimiento Oficial y la
consecuente Validez Nacional de su Titulo, aprobada mediante resolucion N° 1903/15
del Ministerio de Educacion de la Nacién;

Que la Directora de la carrera solicita la aprobacién de dos cursos
“Conformacién Molecular e Interacciones Intermoleculares en Cristales
Orgénicos, Organometalicos y de Compuestos de Coordinacién” y “Quimica
computacional aplicada a la determinacion de estructuras moleculares” y su
incorporacion a la oferta curricular del doctorado;

Que el Consejo de Posgrado de la Facultad de Bioquimica, Quimica y Farmacia,

aconseja favorablemente, por lo que se da curso a lo solicitado mediante resoluciones
N° 217/18 y N° 213/18 del Consejo Directivo de esa Casa de Estudios;

Por ello, teniendo en cuenta lo dictaminado por el Consejo de Posgrado y de la
votacidn efectuada;

EL HONORABLE CONSEJO SUPERIOR DI}) LA UNIVERSIDAD NACIONAL
DE TUCUMAN
-En sesion ordinaria de fecha 13 de noviembre de 2018-

RESUELVE:

ARTICULO 1°: Aprobar de los Cursos de Posgrado que se consignan a continuacion,
y sus contenidos minimos, que como Anexo forman parte de la presente resolucion,
para ser incorporados a la carrera de posgrado Doctorado en Ciencias Quimicas:

Curso de Posgrado: “Conformacién Molecular e Interacciones Intermoleculares en
Cristales Organicos, Organometalicos y de Compuestos de Coordinacion”.
Docente responsable: Dr. Hiram Pérez Pérez

Ing. Agr. JOSE RAMON GARCIA
RECTOR
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Coordinadora: Dr. Diego Mauricio Gil
Carga Horaria: 30 hs.
Curso de Posgrado: “Quimica computacional aplicada a la determinacion de
estructuras moleculares”.

Docente responsable: Dra. Silvia Antonia Brandan

Coordinadora: Dra. Ana Estela Ledesma

Carga Horaria: 100 hs.

ARTICULO 2°: Hagase saber, tome razén Direccién General de Titulos y chalizacioqes,
incorpérese al Digesto y vuelva a la Facultad a todos sus efectos.
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DOCTORADO EN CIENCIAS QUIMICAS

CURSO DE POSGRADO: \

Titulo del Curso: CONFORMACION MOLECULAR E INTERACCIONES
INTERMOLECULARES EN CRISTALES ORGANICOS, -
ORGANOMETALICOS Y DE COMPUESTOS DE COORDINACION.

Director: Prof. Dr. Hiram Pérez Pérez
Coordinador: Dr. Diego Mauricio Gil
Caracter del curso: Tedrico-Practico
Docentes:Prof. Dr. Hiram Pérez Pérez
Carga Horaria: 30 horas

Arancel: § 1500.-

Sintesis Tematica: A partir de la data cristalografica obtenida mediante DRX en
monocristal, se analizan los principales descriptores que permiten definir la geometria
de las conformaciones moleculares en los s6lidos cristalinos, y se detallan los
diferentes tipos de interacciones no covalentes tales como el enlace de hidrégeno,
apilamientos pi y contactos interatémicos cortos, que juegan un papel relevante en el
ensamblaje supramolecular de compuestos organicos, organometalicos y de
coordinacién.

Dependencia que lo organiza: Doctorado en Ciencias Quimicas. Facultad de
Bioquimica, Quimica y Farmacia, UNT.

Lugar en que se realizara: FBQ y F, UNT, San Lorenzo 456. T4000CAN S. M. de
Tucuman.

Acreditacién: Acredita carga horaria para los Doctorados en Ciencias Quimicas,
Ciencias Bioldgicas, Farmacia y Bioquimica.

Requisitos: Graduados universitarios en Quimica, Bioquimica, Farmacia, Ingenieria
Quimica, Fisica, Ciencias Biologicas y Biotecnologfa inscriptos en Carreras de
Posgrado.

Numero de vacantes: 20 alumnos

Fecha del curso: Primer cuatrimestre de 2018.

Fecha limite de inscripcién: A fijar.

Inscripcion: Por e-mail a diegomauriciogil@gmail.com

Evaluacion: Escrita

Tematicas del Curso: “Conformacion Molecular e Interacciones Intermoleculares en
Cristales Organicos, Organometélicos y de Compuestos de Coordinacion”.
1. Principios del andlisis conformacional

1.1. Conformaciones y estabilidad energética de los alcanos

1.2. El efecto gauche

JAgr. JOSE RAMON GARCIA
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1.3. Conformaciones de cicloalcanos
1.4. Estereoquimica de sistemas de anillos policiclicos
1.5. Conformaciones dobladas y extendidas
1.6. Conformacién molecular en el estado cristalino
1.7. Descriptores de las conformaciones moleculares
1.7.1. Plano de minimos cuadrados
1.7.2. Angulo diedro
1.7.3. Angulo de torsién
1.7.4. Indices de geometria de coordinacién
1.7.4.1. Complejos penta-coordinados
1.7.4.2. Complejos tetra-coordinados
2. Principios del empaquetamiento cristalino.
3. Relacion entre conformacion molecular y empaquetamiento cristalino
4. Interacciones intermoleculares en cristales organicos, organometalicos y de
compuestos de coordinacion
4.1. Generalidades
4.2. Clasificacién
4.3. Enlace de hidrégeno (HB)
4.4. Enlace de Hidrégeno Asistido por Resonancia (RAHB)
4.5. Otros tipos de interaccién
451. nx
452.C-H-=m
453.Y-X+n C-X--n(X=F,Cl,Br,]I)
4.5.4. Ip -~z (par libre )
4.5.5. MLACn (metal ligando aromatic catiénico -x)
4.5.6. Interacciones de apilamiento asistidas por enlaces de hidrégeno
4,5.7. X-H-~M (M = metal, X = C, N y O) agosticas y anagdsticas
4.6. Analisis de superficies de Hirshfeld
4.6.1. Descriptores
4.6.2. Célculos mediante el programa Crystal Explorer

CURSO DE POSGRADO
DOCTORADO EN CIENCIAS QUIMICAS

Titulo del Curso: QUIMICA COMPUTACIONAL APLICADA A LA
DETERMINACION DE ESTRUCTURAS MOLECULARES

Director: Dra Silvia A. Brandan

Coordinadora: Dra Ana E. Ledesma (analledesma@yahoo.com.ar)

Caracter del curso: Tedrico-Practico

Docentes: Dra. Silvia Antonia Brandan, Dra. Maria E. Tuttolomondo y Dra. Ana
Estela Ledesma.

Carga Horaria: 100 horas

Arancel: 1500 $

g. Agr. JOSE RAMON GARCIA
RECTOR
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Sintesis Tematica: Introduccién. Definiciones. Mecénica Quéntica. Métodos ab-initio-
Teoria de los orbitales moleculares incluyendo correlacion electronica. Teoria de los
funcionales de la densidad (DFT). Modelizacién: busqueda conformacional.
Geometria molecular propiedades espectroscépicas y termodindmicas. Modelizacion
de sistemas en solucién.

Dependencia que lo organiza: Doctorado en Ciencias Quimicas. Instituto de Quimica -
Inorganica, F. B. Q. y F., UNT.

Lugar en que se realizara: FBQyF, UNT, Ayacucho 471. 4000. S. M. de Tucuman.
Acreditacién: Acredita carga horaria para los Doctorados en Ciencias Quimicas,
Ciencias Bioldgicas, Farmacia y Bioquimica.

Requisitos: Graduados universitarios en Quimica, Bioquimica, Farmacia, Ingenieria
Quimica, Fisica, Ciencias Bioldgicas y Biotecnologia inscriptos en Carreras de
Posgrado.

Numero de vacantes: 20 alumnos

Fecha del curso: Segundo Cuatrimestre de 2018. 22/10/2018-02/11/2018

Fecha limite de inscripcion: A fijar.

Inscripcidn: Por e-mail a analledesma(@yahoo.com.ar

Evaluacién: Escrita.

Se considera aprobado si la nota es como minimo 6 (seis) con calificacién numérica de
1 (un) a 10 (Diez) puntos.

Asistencia porcentaje requerido: 75 %

PROGRAMA:

Quimica Computacional Aplicada a la Determinacién de Estructuras Moleculares.
TEMA 1. INTRODUCCION

Definiciones. Mecénica Quantica- Parametros computables: Estructura. Superficies de
energia potencial. Propiedades Quimicas. Unidades. Historia y fundamentos
principales. Formas funcionales de la energia potencial: Estiramiento de enlaces.
Deformaciones angulares. Angulos de torsion. Interacciones de tipo Van der Waals.
Interaciones de tipo electrostaticas. Términos cruzados. Estrategias de
parametrizacion.

TEMA Il METODOS AB-INITIO- TEORfA DE LOS ORBITALES
MOLECULARES INCLUYENDO CORRELACION ELECTRONICA

Filosofia del método ab-initio. Aproximacién de Born — Oppenheimer Teoria del
método del campo autoconsistente de Hartree-Fock. El tratamiento OM SCF de
moléculas poliatdmicas. Funciones de base: Formas de funciones. Funciones
Gaussianas contraidas. Valencia simple, multiple y split. Funciones de polarizacion.
Funciones de difusion. Limite de HF. Potenciales nuclear efectivo. Puntos practicos
del método HF: Criterios de convergencia. Simetria. Sistemas de capa abierta y
cerrada. Usos y eficiencia en la implementacién. Comportamiento general de la teoria
de HF: energias. Geometrias. Distribucion de Cargas. Correlacién electronica
dindmica y no dinamica.
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TEMA III TEORIA DE LOS FUNCIONALES DE LA DENSIDAD (DFT)
Motivaciones tericas: Filosofia y aproximaciones tempranas. Fundamentacion
rigurosa.: El teorema existencial de Hohenberg-Kohn. El teorema variacional.
Metodologia del campo autoconsistente de Kohn-Sham (KS). Funcionales de
intercambio y correlacién: Aproximacién a la densidad local. Correcciones del
gradiente de densidad. Métodos de conexién adiabatica. Ventajas y desventajas de
DFT con respecto a la teoria del OM: Densidad vs funcién de onda. Eficiencia
computacional. Limitaciones del formalismo de KS. Improbabilidad sistematica.
Comportamiento general de la teorfa de HF: energias. Geometrias. Distribucién de
Cargas.

TEMA IV MODELIZACION: BUSQUEDA CONFORMACIONAL. GEOMETRIA
MOLECULAR PROPIEDADES ESPECTROSCOPICAS Y TERMODINAMICAS
Eleccién del modelo molecular. Criterios en la eleccion del nivel de célculo a utilizar
Determinacién conformacional. Optimizacion de la geometria.. Ejemplos practicos.
Estudio de los orbitales moleculares a través del programa NBO. Prediccién de
espectros de infrarrojo y Raman. Frecuencias e intensidades. Diferentes métodos de
escalado de frecuencias. Energias de punto cero y energias térmicas. Espectros de
resonancia magnética nuclear (RMN). Prediccion de espectros. Andlisis de
Predicciones Termodinamicas: Potencial molecular electrostatico. Cargas atémicas
parciales. Espin total. Polarizabilidad e hiperpolarizabilidad. Momento dipolar.
Afinidad electrénica y potencial de ionizacion UNIVERSIDAD NACIONAL DE
TUCUMAN FACULTAD DE BIOQUIMICA QUIMICA Y FARMACIA INSTITUTO
DE QUIMICA INORGANICA CATEDRA DE QUIMICA GENERAL Ayacucho 471
— T. E. 0054 381-4247752 interno 7073 - FAX 0054 381- 4248169 T4000CAN - San
Miguel de Tucumén — Republica Argentina

TEMA V MODELIZACION DE SISTEMAS EN SOLUCION

Modelos de en el campo de reacciones de solvatacion: Limitaciones del modelo de
Onsager. Método Polarizado Continuo (PCM). Calculos con el método SCAF:
Calculos de volumen molecular. Localizacion de resultados en la salida del célculo.
Practicas de célculos de solvatacion en diferentes solventes. Comparacién de métodos.
BIBLIOGRAFIA

I. Levine, “Quantum Chemistry”, 5ta Edicion, Allyn and Bacon, Boston, 2001.
Donald W. Rogers, Computacional Chemistry Using the PC, 3ra Edicién. John Wiley
& Sons, LTD. 2003. J. B. Foresman, A. Frisch, Exploring Chemistry with Electronic
Structure Methods, Segunda Edicién, Gaussian Inc. 1996. S. A. Brandan, “Nitrate:
Occurrence, Characteristics and Health Considerations” Edited Collection, Nova
Science Publishers, Inc. Publication data: 2012. S. A. Brandan, Editor of the Book
“Descriptors, Structural and spectroscopic Properties of Heterocyclic derivatives of
importance .for the health and the enviromental”, Edited Collection, Nova Science
Publishers, Inc. Publication data: Marzo, 2015. [SBN: 978-1-63482-708-9. 215 pag.
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