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UNIVERSIDAD DEPARTAMENTO
NACIONAL DEL DE CIENCIAS
CHACO AUSTRAL BASICAS Y APLICADAS

///Res. N° 173/2024-DCByA.

Presidencia Roque Saenz Pefia, 12 de septiembre de 2024
RESOLUCION N° 173/2024 - C.D.C.B. y A.

VISTO:

El Expediente N° 01-2023-07421 sobre Aprobacién Programa Asignatura Electiva II:
Introduccion a la Quimica Computacional. - Carrera: Farmacia, iniciado por la Directora de
Carrera. — Dra. Leonor, Lopez Tévez; y

CONSIDERANDO:

Que la asignatura Electiva II: Introduccién a la Quimica Computacional
se dicta en el 5° afio 1% cuatrimestre de la Carrera de Farmacia;

Que el Programa Analitico contempla los contenidos minimos y la carga
horaria propuestos en el Plan de estudios de la Carrera, aprobado por Resoluciéon N° 31/17-C.S.;

Que los objetivos planteados guardan coherencia con los contenidos,
métodos pedagdgicos y de evaluacion propuestos y la fundamentacion refleja la relevancia de la
asignatura en la formacion de los futuros profesionales;

Que los Trabajos Practicos son apropiados y la bibliografia propuesta es
actualizada;

Lo aprobado en sesion de la fecha.

POR ELLO:

EL CONSEJO DEPARTAMENTAL
DEL DEPARTAMENTO DE CIENCIAS BASICAS Y APLICADAS DE LA
UNIVERSIDAD NACIONAL DEL CHACO AUSTRAL
RESUELVE:

ARTICULO 1°: APROBAR el Programa de la Asignatura Electiva II: Introduccion a la Quimica
Computacional de la Carrera de Farmacia, que como Anexo Unico forma parte de la presente
Resolucion.

ARTICULO 2°; Registrese, comuniquese, y archivese.

Dra,%ora B%

Directora
Dpto. de Cs. Basicasy Apli. . .
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ANEXO
PROGRAMA DE ASIGNATURA

UNCAUS

UNIVERSIDAD
NACIONAL DEL
CHACO AUSTRAL

ELECTIVA 1I:
INTRODUCCION A LA QUIMICA COMPUTACIONAL
Plan de Estudios Resolucion N°31- 17 C.S.

Carga Horaria: 50 horas
Tedricas: 20 horas
Practicas: 30 horas

Programa vigente desde: 2024

Carrera

Afio Cuatrimesire

FARMACIA

5° Primero

CORRELATIVAS PRECEDENTES CORRELATIVAS SUBSIGUIENTES

Asignaturas Asignaturas

Para cursar

Para rendir

Regularizadas Aprobadas

Aprobadas

Quimica Quimica
Medicinal Analitica IT

DOCENTES:

Esp. Farm. TORRES, Esther Inés

FUNDAMENTACION:

Actualmente existe un interés y uso creciente en la industria farmacéutica
de los métodos computacionales para el disefio y desarrollo de firmacos, o
que hace necesario incorporar esta disciplina con el fin de lograr desarrollar
en los alumnos experiencia del conjunto de técnicas v herramientas en el
area de la quimica computacional.

OBJETIVOS:

Objetivo General:

Conocer las herramientas informaticas englobadas bajo la denominaci6n de
técnicas de modelizacién molecular para avanzar en el conocimiento de la
estructura tridimensional de las moléculas y las propiedades de las mismas
que de ella se derivan.

Objetivos especificos:

-Familiarizarse con las herramientas de visualizacién y disefio de
estructuras moleculares a través del uso de un Software libre.

-Realizar diversos célculos a las moléculas disefiadas usando base de datos
del Programa empleando diferentes métodos del mismo.

CONTENIDOS MINIMOS:

Conceptos basicos de modelado molecular. Conceptos basicos de Mecanica
Molecular y Mecanica Cudntica.

METODOS PEDAGOGICOS:

La metodologia de la asignatura combina las clases tedricas con las clases
précticas con el uso del ordenador y software especifico.

Los alumnos asistiran en forma obligatoria, a una clase tedrico-practico
semanal.

Se empleard material audiovisval (cafién de proyeccion), que se completara
con la explicacién sobre la pizarra y/o retroproyector.

METODOS DE
EVALUACION;

Se ajustaré al régin}en de;&@]bacién con examen final segin Resolucién
N°080/12 — C.S. Réglamento acdiémico de alumnos.
N % éaem‘\

Unidad 1. Introdyccion#8otieeptos Basicos.
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PROGRAMA ANALITICO DE
CONTENIDOS:

Quimica Computacional: Definicion y justificacion. Modelos moleculares
y visualizacién de moléculas. Introduccion al programa libre.

Unidad 2. Mecénica Molecular MM y Campos de Fuerza

Construccion de Modelos por mecanica molecular. Concepto de Energia
Potencial o Estérica. Los campos de fuerza., eleccion. Evaluacion de sus
propiedades.

Unidad 3. Mecanica Cuantica (QM)

La ecuacion de Schédinger. El Hamiltoniano molecular. Aproximacion de
Born-Oppenheimer. La funcién de onda. Combinacién Lineal de Orbitales
Atomicos CLOA- OM. Calculos  Ab- Initio. Teoria de la Densidad
Funcional (DFT). Métodos semiempiricos. Comparacién de distintos
métodos. Uso de un software libre,

PROGRAMA ANALITICO DE
TRABAJOS PRACTICOS:

Trabajo Practico N°1: Familiarizacién con el Programa libre. Gabinete de
ejercitacion de herramientas de visualizacién y disefio molecular. En
laboratorio de informatica, individual, 5 horas (Unidad 1).

Trabajo Prictico N°2: Construccién de una molécula de mayor tamarfio.
Gabinete de ejercitacion de disefio usando bases de datos del programa. En
laboratorio de informatica, individual, 5 horas (Unidad 1,2).

Trabajo Practico N°3: Mecanica Molecular. Gabinete de caracterizacion
de la estructura de una molécula con MM. En laboratorio de informatica,
individual, 5 horas (Unidad 1,2).

Trabajo Practico N°4: Mecénica cudntica. Gabinete de caracterizacién de
la estructura de una molécula con un método semiempirico. En laboratorio
de informatica, individual, 5 horas (Unidad 1,2,3).

Trabajo Practico N°5: Mecanica cudntica. Gabinete de optimizacién de la
geometria de la estructura de una molécula con un método ab initio. En
laboratorio de informatica, individual, 5 horas (Unidad 1,2,3).

Trabajo Practico N°6: (P1, P3). Mecanica cudntica. Gabinete de
ejercitacion de calculos y visualizacién de Orbitales moleculares de la
estructura de una molécula diatomica con un método ab initio. En
laboratorio de informatica, individual, 5 horas (Unidad 1,2,3).

BIBLIOGRAFIA:

I-Apuntes del Curso de Postgrado”. (2022). “Introduccion al
modelado molecular. Una herramienta de la Quimica Medicinal
para el disefio de farmacos. Universidad Nacional de San Luis.

2-Apuntes de Curso de Postgrado. (2005). “Quimica Teorica y
Computacional”. Lab.de Quimica Teérica y Experimental-UTN-FRR

3-Saldivar-Gonzalez, F., Prieto-Martinez, F. D., & Medina-Franco, J. L.
(2017). Descubrimiento y desarrollo de farmacos: un enfoque
computacional. Educacién quimica, 28(1), 51-58.

4-Leach, A. R. (2001). Molecular modelling: principles and applications.
Pearson education.

5-Willett, P. (2007). A bibliometric analysis of the Journal of Molecular
Graphics and Mo ﬂTﬁT‘fg‘.‘}omnal of Molecular Graphics and Modelling,
26(3), 602-606 >
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