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La materia esta basada en el uso intensivo por parte de los alumnos de programas de
modelado molecular, para la resoluciéon de problemas practicos como:

e Prediccion de reactividad y curso de una reaccién quimica, comportamiento dindmico
de moléculas, conformaciones y equilibrios conformacionales.
e Propiedades espectroscépicas (IR, UV, RMN, EM).
e Y otros tantos mas...
Puntaje para doctorado: 4 puntos
Optativa para la Licenciatura en Quimica: 5 puntos
Duracion: 10 semanas

Aprobacion: Parcial y seminario. Promocion para los alumnos que superen los 75 puntos en
ambos (Examen Final para los que aprueben sin superar ese limite).

Clases Tedricas: 4 hs semanales

Temas: Mecanica molecular, métodos ab initio y semiempiricos, optimizacion de geometrias moleculares, dindmica
molecular, busqueda conformacional, simulacién de reacciones quimicas, generacidon e interpretacién de
superficies moleculares, disefio molecular asistido por computadora.

Laboratorio de Computacion: 8 hs semanales
Uso y aplicacion de los programas HyperChem 8, Chem3D y Gaussian 03/09W en computadoras tipo PC.

Horarios a determinar en funcién de la disponibilidad de aulas virtuales, previstos:
Miércoles y Viernes de 10 a 12 hs, clases tedricas.

Miércoles y Viernes de 13 a 17 hs, laboratorio de computacion.

Profesores a cargo: Dr. Gerardo Burton y Dr. Carlos A. Stortz

Trabajos Practicos: Dr. Mario David Martinez



