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VISTO: 

El Expediente EXP-USL: 13079120 1 5 mediante el cual 

p r o t o c o ~ i 6 n  del Curso de Posgrado: QU~MICA ~f SICA AVANZADA; y 

CONSIDERANDO: 

Que el Curso de Posgrado se propone dictar en el knbito de la Facultad de 

Quimica, Bioquimica y Farmacia del 21 de marzo al 15 de abril de 2016, con un crddito 

horario de 60 horas presenciales y bajo la coordinaci6n del Dr. Matias ANDRADA. 

Que la Comisi6n Asesora de Posgrado de Ciencias Quimicas de la Facultad - + 

Quimica, Bioquimica y Farmacia recomienda aprobar el curso de referencia. 

Que el Consejo de Posgrado de la Universidad Nacional de San Luis en su 

reuni6n del 17 de noviembre de 2015, analin5 la propuesta y observa que el programa del 

curso, bibliografla, metodologia de evaluaci6n y docentes a cargo, constituyen una propuesta 

de formaci6n de posgrado de calidad en su camp especifico de estudio. 

Que, por lo expuesto, el Consejo de Posgrado aprueba la ppuesta como 
Curso de Posgrado, segh lo establecido en Ordenanza CS N" 23109. 

Que corresponde su protocolizaci6n. 

Por ello y en uso de sus atribuciones 

EL RECTOR DE LA UNIVERSIDAD NACIONAL DE SAN LUIS 

RESUELVE: 

ART~CULO lo.- Protocolizar el dictado del Curso de Posgrado: QU~MICA F~SICA 

AVANZADA, en el hbi to  de la Facultad de Quimica, Bioqufmica y Fannacia del 21 de 

marzo al 15 de abril de 2016, con un credit0 horario de 60 horas presenciales. 

ART~CULO 2O.- Protocolizar el cuerpo docente constituido por: Responsable: Dr. Juan 

GARRO MARTINEZ (DNI No 25.683.945) de la Universidad Nacional de San Luis, 

Corresponsable: Dr. Francisco Tom& VERT (DNI No 19.403.387) de la Universidad de 

Valencia - Espafla, Colaboradores: Dra. Estela GASULL (DNI No 12.370.189), 
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Dr. Mario ESTRADA (DNI No 6.817.964), Dr. Matias SANCHO (DNI No 29.222.364), 

Dr. Matfas ANDRADA (DNI No 26.321.926) todos de esta Casa de Altos Estudios. 

ART~CULO 3O.- Aprobar el programa del Curso de referencia, de acuerdo a1 ANEXO de la 

presente disposici6n.- 

ART~CULO 4O.- Comuniquese, indrtese en el Libro de Resoluciones, publiquese en el 

Digesto Electdnico de la UNSL y archivese.- 
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ANEXO 

DENOMINACI~N DEL CURSO: QU~MICA F~SICA AVANZADA 

UNIDAD ACAD~MICA RESPONSABLE: Facultad de Quimica, Bioquimica y Farmacia 

CATEGORXZACI~N: Perfeccionamiento 

RESPONSABLE: Dr. Juan GARRO MART~NEZ 

CORRESPONSABLE: Dr. Francisco Tomb VERT , r 

COLABORADORES: Dra. Estela GASULL, Dr. Mario ESTRADA, Dr. Matias SANCHO, * . 

Dr. Matias ANDRADA 

COORDINADOR. Dra. Maria Roxana MORALES 

C ~ D I T O  HORARIO: 60 horas 

MODALIDAD DE DICTADO: Presencial 

FECHA DE DICTADO DEL CURSO: 2 1 de marzo a1 15 de abril de 201 6 

FECHA PREMSTA PARA ELEVAR LA N ~ M I N A  DE ALUMNOS APROBADOS: 

Junio de 201 6 

DESTINATARIOS: Egresados con titulo de grado universitario en disciplinas afines a la 

tematica del curso. En particular: Licenciados en Quimica con conocimientos en: Elernentos de 

dculo  diferencia e integral. Elementos de Algebra lineal. Probabilidad y estadistica bbica. 

Quimica Asica. Term-ca 

LUGAR DE DICTADO: Ada 4 - Gabinete de Infodtica de la FQByF. 

CUPO: 25 personas. 

FUNDAMENTACI~N: El conocimiento de la Quimica Fisica constituye un requisito 
fundamental en la formaci6n de cualquier especialista en las distintas orientaciones de la 
Quimica. Este requisito, indispensable en la formacibn de grado, resulta tarnbidn de suma 
importancia para una clara comprensibn de 10s procesos quimicos en 10s estudios de posgrado, 
nivel para el cud se hace necesario profundizar 10s conocimientos tanto en 10s principios 
como en las metodologias. AdemBs, para el caso particular de la carrera de Doctorado en 
Quimica de la UNSL, teniendo en cuenta su modalidad de "Doctorado No Estructurado", el 
Comitb AcadCmico de dicha carrera ha recomendado como prioritario la inclusibn de una 
serie de cursos avanzados de posgrado a fin de asegurar una formaci6n general y de 
excelencia en sus egresados. Dichos cursos son: Quimica Analftica Avanzada, Qufmica 
Orggnica Avanzada, Quimica Tecnnl6gica Avanzada, Quimica Inorggnica Avanzada y 
Quimica Fisica Avanzada. 
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Tomando en consideracibn lo expuesto anterionnente, en el presente curso se contempla el 
desarrollo de una amplia tedtica en Quimica Fisica, que comprende Estructura Molecular, 
Termodiniunica Estadistica y Cindtica Quimica, a nivel de posgrado de perfeccionamiento. 

OBJETIVOS: 
El curso tiene como objetivo principal la ampliacibn y profundizaci6n de 10s conocimientos 
fundarnentales de la Quimica Fisica, complementaries de 10s desarrollados en la curricula de 
grado, a fin de alcanzar un mejor y miis completo entendimiento de 10s problemas quimiccos. 

CONTENIDOS M ~ I M O S :  
Mbdulo I 
- Termodinlunica fenomenologica, equilibrio y potencial quimico. 
- Tennodidmica estadistica. 
- Tennodinarnica de 10s procesos irreversibles. 

M6dulo I1 
- Quimica Cuhntica: formalismos mecano cuhticos y matedticos. 
- Mdtodos de la Quimica Cuhtica. 
- Quimica Computational. 

Maul0 I11 
- Conceptos Empfricos de Cindtica Quimica 
- Efectos de la temperatura, solvente y fuerza i6nica sobre las velocidades de reaccibn. 
- Efecto solventes en espectroscopia UV-visible. 

,& PROGRAMA: 
0@ 1. Principios. Esquemas axiom8ticos. Primer y segundo principio. Tercer princpio. go +@ \ Relaciones tennodin8micas. Potenciales termodi~icos.  Criterios de equilibrio. 

*,OL 0 8s. 
2. Propiedades termodinhmicas. Probabilidad tennodidmica. Modelos fisicos y distribuci6n 

6 de equilibria. Interpretaci6n estadistica de las propiedades termodinlunicas. La funcibn de , , 

particion. Termodinlunica estadistica del equilibrio. 

3. Nociones de procesos irreversibles cerca del equilibrio. Micro reversibilidad y dgimen 
lineal. Produccibn de entropia. Equilibria local. Sistemas no-isotdrmicos. 

4. Quimica Cuhtica: formalismos mecano cuinticos y matemhticos. Mecanica Clbica, 
fenbmenos inexplicables. Periodo precutintico. Teoria cutintica, postulados. El Hamiltoniano 
atbmico y molecular. La aproximacibn de Born-Oppenheimer. Orbitales moleculares, 
conjuntos base. Mdtodo de Hartree. Vectores, matrices y tensores. Ope 
conmutadores. Tratamiento matricial de las ecuaciones de la Quimica Cuhtica. 

5. Mdtodos de la Quimica Cuhntica. Teoria de HartreeiFock. Ecuaciones de Roothan-Hall. 
Correlaci6n electr6nica. Interaccibn de configuracibn: completa y limitada. T 
perturbaci6n M6ller-Plesset. Teoria del funcional de la densidad. 
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6. Quimica Computacional. M d c a  y Dinhica Molecular. Mdtodos Hartree-Fock: ab 
initio y semiempiricos. Correlacibn electrbnica y mktodos post-SCF. Mdtodos MPn. Mdtodos 
CC y QCI. Mdtodos DFT. 

7. Conceptos Empiricos de Cinktica Quimica. Mktodos para la resolucibn de ecuaciones de 
velocidad: reacciones de primer y segundo orden. Velocidades iniciales. Reacciones 
complejas: reversibles, consecutivas y simulttheas. Catsllisis kido-base. 

8. Efectos de la temperatura, solvente y fuerza ibnica sobre las velocidades de reacci6n. El 
estado de transicibn. Teoria de Eyring. Determinacibn del mecanismo de reacciones 
homogkneas. Aproximaciones del pre-equilibrio y del estado estacionario. 

9. Efecto solvente en espectroscopia W-visible. Interacciones moleculares soluto-solvente 
generales y especificas. Uniones hidrbgeno intra e intermoleculares. Padmetros empfricos y 
te6ricos de solvatacibn. Corrirnientos quimicos espectrosc6picos UV-visible. Aplicaciones. 

SISTEMA DE EVALUACI~N: 
80% Asistencia a clases. 
Aprobacibn de un examen final individual. 

BIBLIOGRAF~A: 
.- Calle-H.B. Thermodynamics and an Introduction to Thermostatics. Wiley, 2nd. Ed. 
(1 985). 
.- Pitzer,K.S.; Thermodynamics. McGraw-Hill, 3rd. Ed. (1 995). 
.- TesterJN. y Modell,M, Thermodynamics and its Applications. Prentice Hall, 3rd. a. 
(1 997). 
.- Levine, Ira. Quantum Chemistry. FiWl Edition. Editorial Prentice Hall (2000). fid .- Levine, I: Quimica Cht ica ,  Editorial AC (1999) 

+@ .- Foresman, J.B. y Frisch, AE.: Exploring Chemistry with Electronic Structure Methods, 
Gaussian Inc. 0 8 %' 

qa* .- Ruff, F. y Csizrnadia, I.G. ; Organic Reactions: Equilibria, Kinetics and Mecahnism, 
6 Elsevier (1 994). 

.- P. W. Atkins 'Quimica Fisica'. 8' ed., Editorial Mddica Panamericana, Buenos Aires, 
(2008). 
.- Juan C. Garro Martinez, Pablo R. Duchowicz, Mario R. Estrada, Graciela N. 
Zamarbide and Eduardo A. Castro. QSAR Study and Molecular Design of Open-Chain 
Enaminones as Anticonvulsant Agents.. Int. J Mol. Sci. 201 1,12 (12)' 9354-9368. 
.- Lobna Abdel-Mohsen Ebaid Nassr. Kinetic Investigation of Aquation of Some Fe(I1) Schiff 
Base Amino Acid Complexes. International Journal of Chemical Kinetics 42 (2010) 372-379. 
.- M.C. Almandoz, M.I. Sancho, S.E. Blanco. Spectroscopic and DFT study of solvent effects 
on the electronic absorption spectra of sulfamethoxazole neat and binary solvent mixtures. 
Spectrochim. Acta Part A 1 18 (20 14) 1 12- 1 19. 
.- 'Spectrophotometric investigation of the complexation mechanism of Al(II1) by 2,4- 
dihydroxy-acetophenone'. Spectrochim. Acta A, 77,5 1 -5 8 (20 10). 
.- 'Spectroscopic Study of Solvent Effects on the Electronic Absorption Spectra of Flavone 
and 7-Hydroxyflavone in Neat and Binary Solvent'. Int. J .  Mol. Sci. 12,8895-8912 (201 1). 
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ARANCEL: $50 (pesos cincuenta). 
- Doctorandos y Docentes de la UNSL: Gratuito. 

COSTOS Y FUENTES DE FINANCIAMIENTO: Costos minimos de gastos de trabajos 
prhticos y material bibliowco a cargo de Proyecto 2-1514 de CyT-UNSL, Director Dr. 
Juan C. Garro Martinez. 
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