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SANLUIS, 1{ § 10 2016

VISTO:

El Expediente EXP-USL: 2817/2016 mediante el cual se solicita la
protocolizacién del Curso de Posgrado: TERMODINAMICA ESTADISTICA EN
BIOLOGIA - PARTE I, y

CONSIDERANDO:
Que el Curso de Posgrado se propone dictar en el ambito de la Facultad de
Quimica, Bioquimica y Farmacia 25 de abril al 25 de noviembre de 2016, con un crédito
i & \.\ horario de 90 horas presenciales y bajo la coordinacién del Dr. Jorge VILA.
| \ Que la Comision 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

reunion del 19 de abril de 2016, analiz6 la propuesta y observa que el programa del curso,

bibliografia, metodologia de evaluacidn y docentes a cargo, constituyen una propuesta de
formacion de posgrado de calidad en su campo especifico de estudio.

Que, por lo expuesto, el Consejo de Posgrado aprueba la propuesta como
Curso de Posgrado, segun lo establecido en Ordenanza CS N° 23/09.

Que corresponde su protocolizacion.

Por ello y en uso de sus atribuciones
EL RECTOR DE LA UNIVERSIDAD NACIONAL DE SAN LUIS
RESUELVE;:
A\ ARTICULO 1°- Protocolizar el dictado del Curso de Posgrado: TERMODINAMICA
<" ESTADISTICA EN BIOLOGIA — PARTE L, en ¢l émbito de la Facultad de Quimica,

Xoow '

’ b ) s FR . 3 . 2o .
& \«\\\x o Bioquimica y Farmacia del 25 de abril al 25 de noviembre de 2016, con un crédito horario
- L"r;-"‘ :‘>' N

Sy de 90 horas presenciales.

@\'0“{566

ARTICULO 2°.- Protocolizar como docente responsable del curso al Dr. Jorge VILA
(DNIN°10.274.686) del IMASL — UNSL.
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ARTICULO 3°.- Aprobar el programa del Curso de referencia, de acuerdo al ANEXO de la
presente disposicion.-
ARTICULO 4°.- Comuniquese, insértese en el Libro de Resoluciones, publiquese en el

Digesto Electrénico de la UNSL y archivese.-
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ANEXO
DENOMINACION DEL CURSO: TERMODINAMICA ESTADISTICA EN BIOLOGIA
—~PARTE I
UNIDAD ACADEMICA RESPONSABLE: Facultad de Quimica, Bioquimica y Farmacia
CATEGORIZACION: Capacitacion
RESPONSABLE: Dr. Jorge VILA
COORDINADOR: Dr. Jorge VILA
CREDITO HORARIO: 90 horas
MODALIDAD DE DICTADO: Presencial
FECHA DE DICTADO DEL CURSO: Noviembre de 2016

'\ FECHA PREVISTA PARA ELEVAR LA NOMINA DE ALUMNOS APROBADOS:

Diciembre de 2016

DESTINATARIOS: Egresados con titulo de grado universitario de 4 afios 0 mas en Biologia
Molecular y en disciplinas afines a la tematica del curso.

LUGAR DE DICTADO: IMASL — UNSL

CUPO: 10 personas.

FUNDAMENTACION: La Termodinamica Estadistica consiste en el modelado de sistemas
moleculares combinando conceptos de la fisica, la quimica y teoria de probabilidad. El
modelado, atn de los sistemas mas simples, provee informaciéon sobre como las moléculas
interactian. Es por ello que ideas y conceptos de la Termodinamica Estadistica como: (i)
entropia; (ii) funcién de distribucion; (iii) energia; (iv) capacidad calorifica; (v) energia libre;
y (vi) funcién de particion, son fundamentales para predecir el comportamiento de moléculas
en sistemas biolégicos. Mientras que el poder de la Termodindmica estd en la generalidad, el
poder de la Termodinamica Estadistica estd en proveer una aproximacion a las interacciones
microscopicas, entre moléculas, a través del modelado de los sistemas bioldgicos.

Una buena teoria, no importa cudn compleja sea matematicamente expresarla, esta
usualmente basada en ideas fisicas simples. Quizas el ejemplo que mejor ilustre este concepto
lo constituye el modelo bidimensional de un iman; el conocido modelo de Ising. La idea fisica
del modelo es simple: flechas que apuntan hacia arriba y hacia abajo “representando” espines
nucleares dispuestos en los vértices de una red infinita. ;Su solucién matematica? Una de las
mas complejas de la fisico-matematica, resuelta analiticamente por Lars Onsager en 1944
(casi ~15 afios después de la formulacion original del modelo propuesto por Ising). La
solucién de Onmsager fue una revolucion en transiciones de fases y fendmenos criticos. Las
analogias de este sistema fisico (el modelo de Ising) a sistemas bioldgicos, como la conocida
transiciéon hélice/hebra en polipéptidos, son numerosas y sirven de claros ejemplos de la
importancia del modelado molecular.
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OBJETIVOS: Lograr que el estudiante se acostumbre formular e interpretar modelos de
sistemas biomoleculares. Al finalizar el curso se espera que el alumno entienda que el
modelado, que es una figurilla de la realidad, es una herramienta crucial para la comprension
de sistemas complejos y que sirve de guia al pensamiento analitico. Parte crucial en la
evaluacion final de la materia sera que cada alumno deberd modelar algtin sistema bioldgico
de interés en el cual este trabajando o tenga intenciones de trabajar.

A los alumnos interesados se les pedira, como condicién necesaria, tener conocimientos de
biologia estructural, al nivel del curso Optativo “Bioinformatica Estructural” dictado para
estudiantes de la Licenciatura en Biologia Molecular (aprobado por Res. CD 028/13).

CONTENIDOS MINIMOS: Principios de Probabilidad, Méaximos, Minimos y Prediccion
del Equilibrio; Calor, Trabajo y Energia; Calculo Multivariado; Entropia y Ley de Boltzmann;
Fundamentos de Termodindmica; La Logica de la Termodinamica; Condiciones
Experimentales y Energias Libres; Relaciones de Maxwell y Mezclas; La Ley de Distribucion
. de Boltzmann; Mecanica Estadistica de Gases Simples y Solidos; Temperatura y Capacidad

* Calorifica; El Equilibrio Quimico; Equilibrio entre Liquidos, Sélidos y Gases; Soluciones y
Mezclas; Solvatacion y la Transferencia de Moléculas Entre Fases.

PROGRAMA:

- Tema 1: Fundamentos de probabilidad; ;Qué es una probabilidad?; Reglas de probabilidad;
Probabilidades condicionales; Combinatoria; Funciones de distribucién; Promedios vy
desviaciones estandar;

Tema 2: ;Qué son los principios extremos?; ;Qué es un estado de equilibrio?; Maximizando
la multiplicidad; Modelos simples.

Tema 3: Flujo de Calor y maximizacion de la entropia; Leyes de conservacion; Energia de los
atomos y moléculas; ;Por qué el calor fluye?

Tema 4: El modelado fisico involucra expansion de series; Hacer aproximaciones involucra
truncar series; Distribucion Gausiana; Paseo al azar. Funciones de variables miltiples;
Derivadas parciales; Extremos e integracion de funciones multivariadas; Regla de la cadena.

Tema 5: ;Qué es la entropia?; Distribuciones planas en la ausencia de vinculos; Distribucion
exponencial en presencia de vinculos; Fundamentos filoséficos.

Tema 6: La termodinamica son dos leyes; Las ecuaciones termodinamicas fundamentales;
Definiendo las fuerzas impulsoras de la termodinamica; Equilibrio térmico; mecanico y
quimico;

Tema 7: La logica de la termodindmica; La primer ley interrelaciona calor, trabajo y energia;
(Por qué hay una escala absoluta de temperatura?; Otros enunciados de la segunda ley.

Tema 8: Cambiando de entropia a energia libre; La energia libre define otro principio
extremo; Usando la capacidad calorifica; Usando ciclos termodinamicos.
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Tema 9: Prediciendo cantidades no-medibles; Las relaciones de Maxwell y las derivadas
parciales; Sistemas de multicomponentes; Cantidades molares.

Tema 10: Distribuciones de probabilidad para atomos y moléculas; La ley de Boltzmann
describe el equilibrio; ;Qué nos dice la Funcion de Particion? ;Qué nos dice la Gran Funcién
de Particion y el Conjunto Generalizado? ;Qué es una asamblea?

Tema 11: Mecénica estadistica de gases simples y solidos; Propiedades macroscopicas de
estructuras atomicas; Movimiento de traslacion; El modelo del oscilador armodnico; El modelo
del rotor rigido; Propiedades del gas ideal; El teorema de equi-particion.

Tema 12: Una perspectiva microscopica; ¢;Qué impulsa el intercambio calorifico? La
capacidad calorifica refleja fluctuaciones de energia.

Tema 13: Equilibrio quimico de estructuras atomicas; El principio de Le Chatelier;
Dependencia del equilibrio con la temperatura.

Tema 14: Equilibrio de fases; La ecuacidén de Clapeyron; ;Como funcionan las heladeras y las
bombas de calor?; Tension superficial.

Tema 15: Soluciones y mezclas; Un modelo de red para describir mezclas; Tension
interfacial; ;Qué hemos dejado sin considerar?

Tema 16: El potencial quimico; Solvatacion; Actividad y el coeficiente de actividad;
Elevacién y disminuciéon del punto de ebullicion; Presion osmoética; Dimerizacién en
solucién.

SISTEMA DE EVALUACION:

La evaluacién consta de dos partes: (1) Evaluacion continua durante el dictado del Curso,
mediante la exposicion de temas y resolucién de ejercicios, y (2) Presentacion de un trabajo
final, individual, que consistira en el modelado molecular de un sistema bioldgico, utilizando
los conceptos del curso.

BIBLIOGRAFIA:

1.Dill K. and Bromberg S.Molecular Driving Forces (Statistical Thermodynamics in
Chemistry and Biology). Garland Science, New York, 2012.

2. Haynie, D.T. Biological Thermodynamics. 2nd Edition. Cambridge; New York:
Cambridge University Press, 2008.

3. Israelachvili J.N. Intermolecular and Surface Forces (With Applications to Colloidal and
Biological Systems). Academic Press, New York, 1985.

4. Jaynes, E.T. Probability Theory: The Logic of Science. Ed. G. Larry Bretthorst. Cambridge
University Press, 2003.

5. Poland D. Cooperative Equilibria in Physical Biochemistry. Clarendon Press, Oxford,
1978.

6. Hill, T.L. An Introduction to Statistical Thermodynamics. New York: Dover Publications,

1987
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7. Krauth, W. Statistical Mechanics: Algorithms and Computatzons PAP/CDR edition.
Oxford University Press, 2006
ARANCEL: Gratuito.

COSTOS Y FUENTE DE FINANCIAMIENTO: IMASL - FQByF.
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