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(CURSO OPTATIVO | (LBg)) QUIMICA

; LIC. EN BIOQUIMICA 3/04 2014 2° cuatrimest
CUANTICA COMPUTACIONAL Q cuatrmestre
Il - Equipo Docente
Docente Funcién Cargo Dedicacién
ESTRADA, MARIO RINALDO Prof. Responsable P.Tit. Exc 40 Hs
GARRO MARTINEZ, JUAN CEFERINO Prof. Co-Responsable P.Adj Simp 10 Hs

[l - Caracteristicasdel Curso

Credito Horario Semanal

Teorico/Préactico | Tedricas| Practicasde Aula | Pract. delab/ camp/ Resid/ PIP, etc. | Total

60 Hs Hs Hs Hs 6 Hs
Tipificacion | Periodo
C - Teoria con précticas de aula 2° Cuatrimestre
Duracion
Desde Hasta | Cantidad de Semanas | Cantidad de Horas
19/08/2014 24/10/2014 10 60

IV - Fundamentacion

La quimica computacional es una disciplina que se ha extendido més alla de los limites tradicionales que separan la
guimica,lafisica, labiologiay lacienciade la computacion, utilizando el procesamiento computacional de modelos para el
estudio elcomportamiento de sistemas a nivel de atomos, moléculasy acromoléculas en relacién ala evidencia
experimentalexistente y, particularmente, cuando lainvestigacion de laboratorio es napropiada, impracticable o imposible ya
Sea porcostos, suministros, tiempo u otro factor.

Este curso se presenta con el objeto de contribuir a conocimiento y la utilizacién de metodol ogia de quimica computacional
en el estudio de sistemas quimico-biol égicos.

V - Objetivos/ Resultados de Aprendizaje

El curso tiene como objetivo principal: 1) desarrollar conocimientos basicos de quimica cuantica 2) aplicar
diversas metodol ogias computacionales de esta disciplina a estudio de sistemas moleculares de interés quimico y biolégico.

VI - Contenidos

Tema 1. Formalismos M atematicos de Quimica Cuantica.

Tratamiento de operadores, con-mutadores y su aplicacion fisico-quimica. Vectores y matrices. Operaciones matriciales:
suma, resta, multiplicacién, transposicién, inversién y diagonalizacion. El problema de autovalores y autovectores. Funciones
vectoriales lineales, tensores. Espacios de Hilbert. Conjunto base de funciones. Funciones ortogonales.
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Tema 2. Formalismos mecano cuanticos:

atomos. Introduccion. Periodo Pre Cuantico. Ra-diacién de cuerpo negro. Efecto fotoel éctrico. Principio de indeterminacion
de Heisem-berg. La ecuacion de Schrodinger. EI Hamiltoniano atémico. El &omo de H. Orbitales. Tratamiento atdmico
mono y polielectrénico. Correlacidn electronica

tema 3. For malismos mecano cuanticos:
Moléculas. La ecuacién de Schrodinger. El Hamil-toniano molecular. La aproximacién de Born-Oppenheimer. Restricciones
sobre la funcion de onda.

Tema 4. TeoriadeHartree-Fock (ab-initio)

Método de Hartree. Ecuaciones integro-diferenciales. Procedimiento SCF. Determinante de Slater. El principio variacional.
Método de Hartree-Fock. Orbitales moleculares (OM), conjuntos base, CLOA.. Ecuacio-nes de Roothan-Hall. Expresién
matricial de las ecuaciones de Hartree-Fock. Ortogonali-zacion de la base de OA.

Tema 5. M étodos semiempiricos.
Introduccién. Teoriade Huckel Extendida (EHT). Aplicaciones.

VII - Plan de Trabaj os Practicos

Précticos de Aula (PRACTICAS COMPUTACIONALES)

1) Ejercitacion en calculos matriciales (MatLab). Teoria de Huckel Simple.

2) Aplicacion de métodos semiempiricosy ab-initio al estudio de moléculas sencillas.
3) Estudio conformacional de la base estructural de un dipéptido sencillo.

NORMAS DE SEGURIDAD

Durante €l desarrollo del curso seinformaal alumno sobre: Normas de seguridad, Prevencién, Cuidado y limpieza del lugar
detrabajo, Sefidizaciones, Ubicacion del material de seguridad como extintores, botiquin, planos del edificio con las salidas
de emergencia.

Acciones a seguir en caso de emergencia: incendio, quemaduras.

Proteccion personal: Normas basicas, Condiciones de trabajo, Habitos de trabajo.

Observar y dar cumplimiento alas medidas de seguridad e higiene que indica lainstitucion, Ord. 5/09-R.

NORMAS DE SEGURIDAD PARA LA REALIZACION DE LOS TRABAJOS TEORICO-PRACTICOS DE
COMPUTACION

1)Las clases, de caracter tedrico-practico, se cumpliran en el Gabinete de Informética (Aula4) de la Facultad de Quimica,
Bioguimicay Farmacia en los horarios asignados por el Departamento de Quimica.

2)Las comunicaciones o citaciones se harén por medio del avisador de la Catedra. En caso de situaciones imprevistas se
comuni cara ademés mediante Internet.

3)En ninglin caso un alumno iniciara e uso de las computadoras sin que previamente el personal docente del curso haya dado
la autorizacion correspondiente. Caso contrario cualquier dafio ala maquina utilizada sera responsabilidad del alumno'y
estara obligado a costear su reparacion.

4) Antes de empezar €l trabgjo familiarizarse con los elementos de seguridad disponiblesy seguir, rigurosamente, las
indicaciones del profesor a cargo respecto a:

a)No comer ni beber en el Aula.

b)Prohibido fumar.

c)Mantener el area de trabgjo siempre limpiay ordenada.

d)Consultar al Jefe de Trabajos Practicosy Ayudantes ante cualquier duda.

€)Tener en cuentalas salidas de Emergencia del Gabinete de Informaticay del edificio.
f)Identificar los lugares donde se encuentran |os matafuegos.

g)Verificar que el equipo a utilizar esté correctamente conectado. Consultar ante cualquier duda.
h)No caminar por € aulainnecesariamente. Tampoco correr, ni alln en caso de accidentes.
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VIII - Regimen de Aprobacién

Para aprobar el curso el alumno deberd cumplir con los siguientes requisitos:

1) Asistenciaal 75% de las clases tedrico-practicas.

2) Aprobacion del 100% de los trabajos précticos computacional es.

3) Aprobacion de un examen final que consistira en la exposicion de un trabajo qui-mico computacional sobre sistemas
propuestos por el profesor.

Para promacionar €l curso el alumno debera cumplir con los siguientes requisitos:

1) Asistenciaa 75% de las clases tedrico-practicas.

2) Aprobacion del 100% de los trabaj os précticos computacional es.

3) Desarrollar y aprobar un trabajo quimico computacional sobre sistemas propuestos por el profesor.
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X - Bibliografia Complementaria
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[2] Inc. USA (1996).
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X1 - Resumen de Objetivos

Se pretende que €l alumno alcance -a final del curso- una correcta formacién tedrica-préactica en los temas de Quimica
Cuantica abordados. Ademas, se trata de establecer un nexo entre esta asignaturay lainiciacion alainvestigacion.

X1l - Resumen del Programa

1. Formalismos Mateméti cos de Quimica Cuantica

2. Formalismos mecano cuanticos; omos. Introduccién
3. Formalismos mecano cuanticos; moléculas

4. Teoria de Hartree-Fock (ab-initio).

5. Métodos semiempiricos

X111 - Imprevistos

En caso de presentarse situaciones no previstas, |os alumnos disponen de comunicacion con los responsables del curso via
Internet.
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X1V - Otros

ELEVACIONy APROBACION DE ESTE PROGRAMA

Profesor Responsable

Firma:

Aclaracion:

Fecha:

Péagina 4



