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APRUEBA CURSO DE POSGRADO DE ACTUALIZACION

Buenos Aires, 2 de marzo de 2006.

VISTO la Resolucién N° 405/05 del Consejo Académico de la Facultad

Regional Resistencia, a través de la cual solicita la aprobacién y autorizacion de

implementacion del Curso de Posgrado de Actualizacion “Quimica Fisica Avanzada”, y

CONSIDERANDO:

Que el Curso propuesto responde a la necesidad de actualizacion académica

de docentes y graduados de la Universidad en el campo de la Quimica Orgéanica y

Quimica Fisica.

Que la Facultad Regional Resistencia cuenta con un plantel de profesores de

elevado nivel académico y profesional, ademas de una prolongada y amplia experiencia

en el dictado de cursos y seminarios vinculados al propuesto.

Que la Comision de Posgrado de la Universidad ha analizado los

antecedentes que acompafian la solicitud y avala la presentacion.

Que la Comisién de Ensefianza recomienda su aprobacion.

Que el dictado de la medida se efectua en uso de las atribuciones otorgadas

por el Estatuto Universitario.

Por ello,
EL CONSEJO SUPERIOR UNIVERSITARIO DE LA

(a& UNIVERSIDAD TECNOLOGICA NACIONAL
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ORDENA:
ARTICULO 1°.- Aprobar el curriculo del Curso de Posgrado de Actualizacién "Quimica
Fisica Avanzada", que figura en el Anexo | y es parte integrante de la presente
ordenanza.
ARTICULO 2°.- Autorizar el dictado del mencionado Curso en la Facultad Regional
Resistencia con el Cuerpo Docente que figura en el Anexo Il y es parte integrante de la
presente ordenanza.

ARTICULO 3°.- Registrese. Comuniquese y archivese.

@\ ORDENANZA N° 1089

Secretorio Acodémice y de Plaasomlenio
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ANEXO |

ORDENANZA N° 1089

CURSO DE POSGRADO DE ACTUALIZACION

“QUIMICA FISICA AVANZADA"

1 Fundamentacion

La Quimica Fisica es una ciencia tedrica y experimental que aplica los métodos y leyes
de la fisica al estudio de los sistemas quimicos. Estos pueden estudiarse desde un punto
de vista macroscopico o microscopico. En este curso se estudian los procesos
microscépicos, teniendo en cuenta el concepto molecular, es estudia la estructura
electronica de atomos y moléculas aplicando las leyes de la mecanica cuantica y los
fenomenos fisicoquimicos que derivan de ella, como ser la espectroscopia atdmica y
molecular.

Actualmente, se reconoce que el extraordinario avance que han tenido en los ultimos
afos disciplinas como Ingenieria Quimica, Ingenieria Genética, Biologia Molecular,
Farmacologia y Bioquimica, entre otras, se debe en gran parte al hecho de que es
posible determinar el comportamiento fisicoquimico de los diversos sistemas a nivel
molecular. Resulta asi evidente que los profesionales del area de Quimica deben poseer
los conocimientos necesarios que le permitan comprender los problemas fisicoquimicos
a este nivel de complejidad.

Los métodos tedricos permiten: calcular propiedades termodinamicas, interpretar los
espectros moleculares y con ello determinar propiedades moleculares tales como

longitudes y angulos de enlaces, momentos bipolares, barreras de rotacion interna,
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estimar las estabilidades relativas de los sistemas moleculares, calcular las propiedades
de los intermediarios de reaccidn, investigar mecanismos de reaccion, calcular energias
de interaccién: ligando-receptor, de enlaces de hidrégeno, etc. Como decia la Academia
de Ciencias Sueca al otorgar el Premio Nobel de Quimica en 1998 a W. Kohn y J.A.
Pople “la quimica ha dejado de ser una ciencia puramente experimental”. Por ello, un
quimico que no domine la Quimica Computacional no responde al perfil de un quimico

del siglo XXI'.

A Objetivos

- Comprender los principios fundamentales que determinan las propiedades y la
reactividad de atomos y moléculas a nivel microscépico.

- Comprender los procesos basicos que dan origen a los distintos tipos de
espectroscopia molecular.

- Adquirir habilidades relativas al analisis estructural de moléculas y macromoléculas.

- Adquirir la capacidad practica de modelar propiedades y espectros moleculares e
interpretar el significado quimico de los resultados obtenidos.

- Integrar los nuevos conocimientos tedricos y practicos incorporados en el curso a una

situacion real concreta.

3. Contenidos minimos
Unidad Tematica | La estructura atomica y molecular a nivel microscdpico: Introduccion y

Principios para el tratamiento del mundo atémico.

' Parrafo extraido del prélogo del Libro: Quimica Teérica y Computacional: Eds. Juan Andrés y
Juan Beltran.
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Rol de la ecuacion de Schrodinger en el estudio microscopico de atomos y moléculas.
Operadores de energia cinética y potencial.

Interpretacion de Born de la funcién de onda. Informacion contenida en la funcién de
onda.

Postulados de la Mecéanica Cuantica y principio de incertidumbre de Heisenberg.
Aplicacion a un caso concreto.

Cuantificacion del movimiento en sistemas simples: a) movimiento trasnacional: modelo
de la particula en una caja, degeneracion y efecto tunel. b) Movimiento vibracional:
modelo de oscilador arménico ¢) Movimiento rotacional: modelo de rotor rigido en dos y
tres dimensiones. Armonicos esféricos. Cuantizacion del momento angular. Concepto de
Spin.

Forma y soluciones de la ecuacion de Schrodinger para atomos hidrogenoides. Concepto
de orbital atémico, su representacion y relacion con los nimeros cuanticos. Orbitales
ocupados Y virtuales. Degeneracion de estados.

Unidad Temética Il. Estructura de atomos polielectrénicos y moléculas poliatémicas.
Energias orbitales en atomos polielectronicos y su relacion con los principios de
apantallamiento y penetracion.

Resolucién de la ecuacién de Schrodinger para atomos polielectrénicos. Métodos
aproximados: Método de perturbaciones. Método variacional. Aproximacion de Hartree-
Fock. Método del campo autoconsistente SCF. Error de correlacion.

Relacién entre los orbitales y la funcién de onda polielectrénica: determinante de Slater.

Conexién con el principio de exclusion de Pauli. Multiplicidad de spin. Funciones

@r\ restringidas y no restringidas.



AZUCENA PERALTA .
DIRECTORA APOYO CONSEJO SUPERIOR

¥ R

%{W&rfb de %(m};}a-. %‘}'&ﬂa&y Teenologiar

Dniversidad %w@m Nrotsnal
Rootorads

La aproximacion de Born-Oppenheimer y el concepto de superficie de energia potencial.
Significado quimico de los puntos estacionarios sobre una superficie de energia
potencial.

Grandes teorias para explicar la formacién del enlace quimico y la estructura molecular:
teoria del enlace de valencia y teoria de orbitales moleculares (método LCAQ). Tipos de
orbitales moleculares: clasificacion en base a la simetria y al caracter enlazante o
antienlazante.

Métodos computacionales disponibles para el estudio de la estructura molecular y
propiedades: clasicos (Mecanica Molecular) y cuanticos (ab initio SCF, semiempiricos,
post-HF y DFT). Analisis de las ventajas y limitaciones de cada método.

Prediccion de propiedades moleculares: estructura geométrica, energias absolutas y
relativas, separacion entre orbitales HOMO-LUMO, teorema de Koopmans y potenciales
de ionizacion, densidad electronica total y de spin, cargas atdmicas, momento bipolar,
potenciales moleculares electroestaticos.

Unidad Tematica lll. Espectroscopia Molecular

Teoria cuantica de los espectros moleculares. Transiciones entre niveles de energia y
tipos de procesos posibles. Tipos de espectroscopia molecular.

Tratamiento de Einstein para la prediccion de la intensidad de las sefales
espectroscépicas. Momento bipolar de transiciéon. Transiciones permitidas y prohibidas.
Reglas de seleccién: origen y consecuencias.

Transiciones entre niveles rotacionales puros: Espectroscopia de microondas. Distorsion
centrifuga. Efecto Stark. Espectroscopia Raman rotacional.

Transiciones entre niveles vibracionales: espectroscopia infrarroja. Moléculas diatémicas

y anarmonicidad. Moléculas poliatémicas: modos normales de vibracion.
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Espectros vibrorrotacionales y ramas espectrales.

4. Duracion

SESENTA (60) horas; las cuales incluyen clases expositivas, estudio y analisis de casos.

5. Metodologia y Promocién

La acreditacion del curso se realizara mediante una instancia final de evaluacion
individual y escrita.

Asistencia, como minimo, del OCHENTA por ciento (80%) de las clases tedrico -
practicas dictadas.

En el desarrollo del curso se brindaran clases tedricas, seminarios de aplicacion,

seminarios integradores y practicas en computadoras.
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ANEXO I
ORDENANZA N° 1089

CURSO DE POSGRADO DE ACTUALIZACION
“QUIMICA FISICA AVANZADA"
EN LA FACULTAD REGIONAL RESISTENCIA

CUERPO ACADEMICO
- Nélida Maria PERUCHENA
Licenciada en Ciencias Quimicas. Universidad Nacional del Nordeste
Doctora en Ciencias Quimicas. Universidad de La Plata
Profesora titular dedicacion exclusiva. Universidad Nacional del Nordeste
Profesora titular dedicacion simple. Universidad Tecnolégica Nacional
Docente investigador Categorizado B
Miembro de la carrera del Investigador del Consejo Nacional de Investigaciones
Cientificas y Tecnoldgicas. Categoria Adjunto.
Director de tesis doctorales y de maestria y Jurado de Tesis de Magister.
- Laura Gladis SOSA
Licenciada en Ciencias Quimicas. Universidad Nacional del Nordeste
Doctora en Ciencias Quimicas. Universidad de La Plata
Docente con dedicacion exclusiva (por concurso) para realizar tareas de
investigacion.
Profesora Adjunta. Universidad Tecnoldgica Nacional
Direccion de Becarios de pregrado y posgrado, Directora y Jurado de tesis de

Maestria.



