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VISTO:

La nota presentada por la Direccion del Departamento de Quimica Inorganica,
Analiticay Quimica Fisica, mediante la cual elevalainformacion del curso de posgrado
Escuela de Modelado de Materiaes para €l afio 2022,

CONSIDERANDO:

lo actuado por la Comision de Doctorado,

lo actuado por la Comision de Posgrado,

lo actuado por este Cuerpo en la sesion redlizada en €l dia5 de septiembre de 2022
en uso de las atribuciones que le confiere el Articulo 113° del Estatuto Universitario,

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD
DE CIENCIASEXACTASY NATURALES
RESUELVE:

ARTICULO 1°: Aprobar el nuevo curso de posgrado Escuela de Modelado de
Materiales de 80 horas de duracién, que sera dictado por €l Dr. Damian Scherliscon la
colaboracion de los Dres. Dario A. Estrin, Leandro Martinez, Ariel Zeida, Luciana



Capece, Mariano C. Gonzalez L ebrero, Veronica M. Sanchez, Matias Factorovich,
Estefania Gonzélez Solveyra, Adrian Roitberg.

ARTICULO 2°: Aprobar € programadel curso de posgrado Escuela de Modelado de
Materiales que como anexo forma parte de la presente Resolucién, para su dictado en
agosto de 2022.

ARTICUL O 3°: Aprobar un puntaje méximo de tres (3) puntos parala Carrera del
Doctorado.

ARTICUL O 4°: Establecer que el mencionado curso de posgrado no seré arancelado (
CATEGORIA 1).

ARTICULO 5°: Disponer que de no mediar modificaciones en el programa, la carga
horariay el arancel, € presente Curso de Posgrado tendr& una vigencia de cinco (5) afios
apartir de lafecha de la presente Resolucién.

ARTICUL O 6° Comuniquese atodos |os Departamentos Docentes, ala Direccion de
Estudiantes y Graduados, ala Bibliotecade laFCEyN y ala Secretaria de Posgrado con
copiadel programaincluida. Cumplido, pase QINORGANICA#FCEN vy resérvese.

ANEXO

Programa

Escuela de Modelado de Materiales

1) Concepto de simulacion computacional en Ciencia: relacion entre experimento, teoria
y simulacion. Simulacion molecular en Quimica, Bioguimicay Materiales. Modelos
existentes parala determinacién de la superficie de energia potencial . Planteo de
estrategias de simulacion para responder interrogantes de interés quimico y bioquimico.
2) Métodos ab-initio. Ecuaciones de Hartree-Fock. Funciones de base. Determinacion de
propiedades molecul ares. M étodos semiempiricos. |dea general e implementaciones
CNDO, MNDO, INDO. Model os semiempiricos basados en parametrizacion: Métodos
AM1y PM3. Teoriadel funcional de ladensidad. Teoremas fundamental es.
Implementacion de Kohn y Sham. Rango de aplicabilidad, ventajasy desventgjas de las
distintas técnicas de estructura electrénica.

3) Métodos de campos de fuerzas parametrizados. Model os de solvente, explicitos,
implicitos, modelos de agua (TIP3P, TIP4P, SPC, model os de carga fluctuante). Campos
de fuerzas para biomol éculas. Potenciales AMBER y CHARMM. Construccion de un
Campo de Fuerzas 'y Derivacion de parametros (Parametros de union y no-union y



determinacion de cargas parciales mediante gjuste a potencial electrostatico).

4) Termodinamica estadistica. Conceptos bésicos. Aplicacion atécnicas de simulacion.
Ensambl es. Funcién de particién y propiedades termodinamicas. Hipotesis ergodica.
Esquema de simulacién de Monte Carlo. Esguema de Dindmica Molecular. Detalles
técnicos. Métodos de integracion de | as ecuaciones de Newton parala dinamica
molecular. Ejemplos de simulaciones de Monte Carlo y Dinamica Molecular.
Determinacion de propiedades estructurales y dindmicas. Termostatos (Berendsen,
Nose). Dinamica de Langevin.

5) Célculos de energialibre: Funciones termodinamicas Energiay Entropia. Métodos de
muestreo sesgado (Umbrella Sampling). M étodos basados en transformaciones
termodinémicas (integraci on termodinamica, teoria de perturbaciones FEP). Dinamica
Molecular Guiaday aproximaciones de no equilibrio, relacion entre trabgjo y
reversibilidad: ecuacion (igualdad) de Jarzynski. Violaciones ala segundaley. Muestreo
deligando implicito (ILS). Metadindmica.

6) Métodos de multi escala. Modelado de fenébmenos reactivos. Efectos del entorno.
Modelos del continuo. Esguemas de Onsager y esquema PCM. Métodos hibridos
cuantico-clasico (QM-MM). Esguemas aditivos. Acoplamiento entre subsistemas.
Esquemas sustractivos (Oniom).

7) Clculo de Materiaes. Estructura electronica de sistemas extendidos: polimeros,
solidos y superficies. Funciones de Bloch. Diagramas de bandasy nivel de Fermi.
Densidad de estados. | mplementacion metodol dgica: funciones de base deslocalizadas y
pseudopotenciales. Calculo de la energia superficial, reconstrucciones, funcién trabgjo,
energia de adsorcion. Solvente continuo.

8) Magnetismo dentro del formalismo DFT y herramientas de cdlculo parael estudio de
sistemas polarizados en spin. Mapeo de las interacciones magnéticas en model os de
Heisenberg. Materiales que requieren extensiones a intercambio y correlacion:
aproximacion DFT+U. El caso de los éxidos simplesy el rol de las vacancias de oxigeno
en sus propiedades magnéticas. El giemplo de los nitrurosy € rol de lasimpurezas
magnéticas.

9) Métodos del continuo en materiales y en nanoestructuras. Célculo de propiedades
termodinamicas y estructurales en sistemas hibridos formados por nanomaterialesy
materia blanda a través de teorias de campo medio
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