Resolucion Consejo Directivo

Numero: RESCD-2022-248-E-UBA-DCT#FCEN

CIUDAD DE BUENOS AIRES
Miércoles 23 de Marzo de 2022

Referencia: EX-2022-01961131- -UBA-DMESA#FCEN - Aprobada en sesion del 21
de marzo de 2022

VISTO

La nota presentada por la Direccién del Departamento de Quimica Inorgédnica, Analitica
y Quimica Fisica, mediante la cual eleva la informacién del curso de posgrado
Fisicoquimica de Sistemas Bioldgicos para el afio 2022,

CONSIDERANDO

Lo actuado por la Comisién de Doctorado,

Lo actuado por la Comisién de Posgrado,

Lo actuado por este Cuerpo en la sesion realizada en el dia de la fecha,

En uso de las atribuciones que le confiere el Articulo 113° del Estatuto Universitario,

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD

DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES



RESUELVE:

ARTICULO 1°: Aprobar en nuevo curso de posgrado Fisicoquimica de Sistemas
Biol6gicos de 120 horas de duracidn, que serd dictado por el Dr. Daniel Mrugida con la
colaboracién del Dr. Eresto Marceca.

ARTICULO 2°: Aprobar el programa del curso de posgrado Fisicoquimica de Sistemas
Bioldgicos para su dictado durante el primer cuatrimestre de 2022.

ARTICULO 3° : Aprobar un puntaje maximo de tres (3) puntos para la Carrera del
Doctorado.

ARTICULO 4: Disponer que de no mediar modificaciones en el programa, la carga
horaria y el arancel, el presente Curso de Posgrado tendra una vigencia de cinco (5) afios
a partir de la fecha de la presente Resolucion.

ARTICULO 5° Comuniquese a todos los Departamentos Docentes, a la Direccién de
Estudiantes y Graduados, a la Biblioteca de la FCEyN y a la Secretaria de Posgrado con
copia del programa incluida. Cumplido pase a guarda temporal.
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Formulario para la presentacion de Cursos de Posgrado/Doctorado - Res. CD2819/18 - ANEXO 1

Informacion académica Aiio de presentacién (*)

2022

Departamento docente que inicia el tramite:

Departamento de Quimica Inorganica, Analitica y Quimica Fisica

Nombre del curso:

Fisicoquimica de Sistemas Bioldgicos

Nombre, Cargo y Titulo del docente responsable:

Daniel H. Murgida; Profesor Asociado (DE); Doctor de la UBA area Cs. Quimicas

En caso de dictarse en paralelo con una materia de grado, nombre de la misma:

Tépicos de Fisicoquimica en Sistemas Bioldgicos

Nombre y Titulo de los docentes que colaboran con el dictado del curso (*) (*):

Ernesto J. Marceca; Profesor Asociado; Doctor de la UBA area Cs. Quimicas

Fecha propuesta para el primer dictado luego de la aprobacion:

Primer cuatrimestre del 2022

| Duracién:
Duracion total en horas 120
Duracioén en semanas 16
‘ Distribucioén carga horaria: \

Numero de horas de clases teéricas 58
Numero de horas de clases de problemas 58
Numero de horas de trabajos de laboratorio 0
Numero de horas de trabajo de campo 0
Numero de horas de seminarios 4

Forma de evaluacion:

2 examenes parciales y 1 seminario. Aprobacidon con 55/100 puntos en las 3 instancias.
Promocion con 70/100 puntos en las 3 instancias.

Lugar propuesto para el dictado (departamento, laboratorio, campo, etc. ):

Departamento de Quimica Inorganica, Analitica y Quimica Fisica

| Puntaje propuesto para la carrera de doctorado: ’ 5

Nuamero de alumnos: | Minimo: 5

Maximo: no tiene

Audiencia a quien esta dirigido el curso:

Estudiantes de Doctorado de Cs. Quimicas, Cs. Bioldgicas, Bioquimica y carreras afines




Necesidades materiales del curso:

Aula equipada con pizarron y proyector
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Programa analitico del curso con Bibliografia (puede adjuntarse en hojas separadas):

1. FUNDAMENTOS TERMODINAMICOS

Repaso de los principios de la Termodinamica. Fundamentos axiomaticos. Sistemas, variables,
flujos y campos. Espontaneidad, condiciones de equilibrio. Ecuacién de Gibbs. Sistemas
multicomponente. Potenciales termodinamicos. Propiedades molares parciales, potencial quimico.
Sistemas ideales y reales. Equilibrio osmético y particién. Propiedades termodindmicas asociadas
a cambios conformacionales en biomacromoléculas (desnaturalizacién, plegamiento, etc.).
Hidrofobicidad. Sistemas idnicos. Fuerza idnica. Teoria de Debye-Hiickel. Potencial electroquimico.
Condiciones de estabilidad de sistemas macroscépicos. Conexidn con la vision estadistica. Sistemas
fuera del equilibrio. Produccién de entropia. Generalizacion del principio de Le Chatelier. Hipétesis
de equilibrio local. Régimen estacionario lineal.

2. MEMBRANAS BIOLOGICAS

Estructura de membranas y descripcién termodinamica: fuerzas de estiramiento, curvatura,
deformacion y compresion. Estructura, energética y funcion de vesiculas. Dindmica de membranas.
Potenciales de superficie, dipolar y transmembrana. Difusidn de iones. Movilidad i6nica. Equilibrio
Donnan. Transporte a través de membranas. Transporte activo y pasivo. El transporte contra
gradiente: implicacién con fuentes acopladas de energia libre. Bomba de sodio y potasio. Bombas
de protones. Hipdtesis quimiostatica. Transduccidn nerviosa. Potencial de accién. Polarizacion-
depolarizacion.

3. TERMODINAMICA ESTADISTICA

Método estadistico. Modos internos. Equiparticion de la energia. Peso estadistico. Distribucion de
Probabilidad. Funciéon de distribucién de Boltzmann. Ensambles. Particulas independientes.
Funcién de particion para modos internos. Funcion de particion clasica. Relacion entre
propiedades microscopicas y macroscopicas: espacio de las fases y propiedades termodinamicas.
Funcién de Correlaciéon. Métodos de simulacién de Monte Carlo y Dindmica Molecular. Aplicaciones
a propiedades de soluciones acuosas, hidratacién de iones, interaccidon del agua con proteinas y
DNA.

4. EQUILIBRIO QUIMICO

Interacciones entre macromoléculas. Interacciones macromolécula-ligando. Equilibrio quimico y
afinidad quimica. Unidn especifica e inespecifica. Cooperatividad. Alosterismo. Diagramas de Hill y
Scatchard. Modelos MWC y KNF. Tratamiento estadistico del equilibrio quimico en sistemas
biolégicos.

5. FUNDAMENTOS DE MECANICA CUANTICA

Postulados de la mecanica cuantica. Ecuacién de Schrodinger. Modelos sencillos con solucion
analitica: particula libre, particula en una caja, barrera de potencial, efecto tunel, oscilador
armonico, rotor rigido. Degeneracién. Conceptos de teoria de perturbaciones. Método variacional
lineal.

6. ESTRUCTURA MOLECULAR
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Descripcion clasica de la estructura de macromoléculas: péptidos, proteinas y acidos nucléicos.
Estabilidad estructural. Interacciones moleculares (tipo y origen de las mismas). Tipos de fuerzas
intermoleculares y modelos. Unién H. Mecanica molecular. Potenciales moleculares. Optimizacion
de geometria mediante métodos clasicos. Superficies de energia libre. Dindmica de solvatacion.
Transiciones estructurales en biomacromoléculas. Métodos aproximados para la resolucion de la
ecuacion de Schrodinger.

7. ESPECTROSCOPIAS ELECTRONICAS Y VIBRACIONALES

Interaccién radiacién-materia. Fendémenos de absorcién, emision y dispersion. Orbitales
moleculares y transiciones electrénicas. Principio de Franck-Condon. Regla de oro de Fermi. Reglas
de seleccién. Diagramas de Jablonski. Fotofisica y fotoquimica. Vibraciones moleculares. Actividad
Optica. Instrumentacién y aplicaciones bioldgicas de absorciéon UV-vis, dicroismo circular, FTIR,
Raman, fluorescencia. Técnicas estacionarias y resueltas en el tiempo. Microscopias acopladas a
espectroscopia.

8. MOVIMIENTO MOLECULAR Y PROPIEDADES DE TRANSPORTE

Visién estadistica de la dindmica biol6gica. Movimiento Browniano. Distancia cuadratica media.
Coeficiente de difusion. Ecuaciones de Stokes y de Einstein. Friccion viscosa. Difusién: primera y
segunda ley de Fick. Longitud de polimeros. Transiciones hélice-ovillo. Difusién a nivel subcelular.

9. CINETICA QUIMICA
Reacciones y catdlisis enzimatica. Movimiento molecular a lo largo de una coordenada de reaccidn.
Coherencia dinamica. Efecto isotépico. Tuneleo y efectos cuanticos.

10. TRANSFERENCIA ELECTRONICA Y DE ENERGIA

Teoria de las reacciones de transferencia electrénica. Calculos por métodos clasicos y cuanticos de
la transferencia electrdénica. Factores nuclear, electrénico y de frecuencia en reacciones de
transferencia electrénica. Teoria de Marcus y modelos cuanticos. Dependencia de la distancia en
las reacciones de transferencia electronica. Transferencias electronicas a largas distancias en
proteinas y entre proteinas. Modelos de Dutton y Gray. Fotoseparacion de cargas. Transferencia
electronica fotoinducida en vesiculas, membranas, bicapas y en proteinas. Transferencia protdnica.
Técnicas experimentales. Radidlisis, fotdlisis flash, recuento de fotones (photon counting), TR-
Raman, step-scan FTIR. Métodos fotoacusticos y fototérmicos. Casos de estudio: fosforilacion
oxidativa y fotosintesis.

11. CROWDING
Efecto del crowding sobre el equilibrio quimico y la dinamica de procesos en sistemas biologicos.
Tratamiento estadistico en base a modelos de grillas.

Bibliografia Principal:

-Physical Chemistry. Principles and Applications in Biological Sciences. Tinoco, Sauer, Wang, Puglisi.
2002 - Prentice Hall (ISBN 0-13-017960-4)

-Principles of Physical Biochemistry. Van Holde, Curtis Johnson, Shing Ho. 2006 - Pearson Education
(ISBN 0-13-201744-x).

Bibliografia Adicional Optativa:

-Biophysical Chemistry. Allen. 2008 - Blackwell Publishing (ISBN 978-1-4051-2436-2).

-Fisicoquimica. Atkins, De Paula. 2002 - W.H. Freeman and Company (ISBN 0-7167-3539-3).

-Physical Biology of the Cell. Phillips, Kondev, Theriot. 2009-Garland Science(ISBN978-0-8153-4163-5).
-Molecular Driving Forces. Statistical Thermodynamics in Chemistry and Biology. Dill, Bromberg. 2003
- Garland Science (ISBN 978-0-8153-2051-7)

-Methods in Modern Biophysics. Nolting. 2006 - Springer (ISBN 13-978-3-540-27703-3)

| Actividades practicas propuestas (puede adjuntarse en hojas separadas):




La materia estad estructurada de modo de alternar unidades donde se desarrollan formalismos
fisicoquimicos con el rigor matematico que permite la preparacion previa de los alumnos, seguidas
de unidades donde estos conceptos son aplicados en profundidad a casos de estudio de relevancia
biolégica. Cada unidad cuenta con una guia de entre 10 y 20 problemas que seran parcialmente
resueltos en clase procurando la activa participacion de los alumnos, y el resto se proponen para
ejercitacion domiciliaria.

Si bien la materia no tiene laboratorio, se incluye una clase mostrativa no obligatoria donde los
alumnos interesados podran visitar un laboratorio de investigacion del DQIAQF y presenciar la
realizacion de un experimento biofisicoquimico avanzado. Este consta de la caracterizacion
microespectroelectroquimica Raman de una metaloproteina redox empleando instrumental de
ultima generacion. Esta mostracion permite ejemplificar de manera integradora distintos
conceptos adquiridos a lo largo de la materia.

(*) Todos los cursos tendran una validez de 5 afios
(*)(*) Las actualizaciones de los docentes colaboradores son informados por la Direccién departamental
al inicio de cada dictado del curso

Firma Subcomisién Firma del docente
Doctorado responsable

Dr. Ernes 2arceca

E-mail y teléfono del docente responsable

Prof. Dr. Daniel H. Murgida
E-mail: dhmurgida@qi.fcen.uba.ar
Tel: 528-58208



mailto:dhmurgida@qi.fcen.uba.ar

Formulario para la presentacion de Cursos de Posgrado/Doctorado - Res. CD2819/18 - ANEXO 2

Solicitud de Financiacion Afio de presentacién (*)

Departamento docente que inicia el tramite:

Nombre del curso:

Nombre y Titulo del docente responsable:

Costo propuesto del curso por alumno (*):

Justificacién del monto propuesto:

(*) Las excepciones aplicables para cada alumno seran consistentes con la reglamentacién del Consejo
Directivo que regula los aranceles y excepciones (Res. CD 484 /13). El docente responsable del curso
solicitara las excepciones por nota al consejo directico a través de Mesa de Entradas.



