Propuesta de Curso de Profundizacion — PEDECIBA Quimica

Periodo 1° de febrero — 31 de diciembre de 2026 - Area Quimica

Nombre del curso

La velocidad de las reacciones: del estado de transicion a la enzima
Célculo computacional de constantes de velocidad de reaccion: de la Teoria del Estado de Transicion a aplicaciones
en catalisis enzimatica y fotoquimica atmosférica

Fecha
Propuesta: semana intensiva en noviembre de 2026 (a definir segin disponibilidad de laboratorio de computo)

Objetivo

Brindar a los/as estudiantes del PEDECIBA los fundamentos teoricos y la practica introductoria para el calculo
computacional de constantes de velocidad de reaccion, desde la Teoria del Estado de Transicion (TST) clasica hasta
nociones de su extension a sistemas complejos (catalisis enzimatica via QM/MM, procesos fotoquimicos y

atmosféricos), ilustrado con ejemplos de investigacion activa en el Grupo de Quimica y Biologia Computacional
(CCBGQG).

Carga horaria
20 horas (4 jornadas de 5 horas)

Teodrico/Practico

Mixto — 8 horas tedricas + 12 horas practicas (trabajo en laboratorio de computo con software de quimica cuantica
y herramientas de calculo de cinética)

Programa tentativo

1. Fundamentos de TST: superficie de energia potencial, estado de transicion, coordenada de reaccion

2. Correcciones cuanticas: efecto tunel, factores de transmision

3. Calculo de constantes de velocidad desde primeros principios: metodologia practica (optimizacion de TS, calculo
de frecuencias, IRC)

4. Extension a sistemas enzimaticos: introducciéon a QM/MM aplicado a cinética de catalisis (ejemplo: halogenasas
flavina-dependientes)

5. Extension a cinética atmosférica/fotoquimica: ejemplo con estabilizadores UV

6. Taller practico integrador: cada estudiante elige y trabaja sobre un sistema modelo, calculando su constante de
velocidad

Diferencial del curso respecto a cursos existentes (max. 300 palabras)

A diferencia de los cursos de quimica computacional ya disponibles en los distintos servicios de la Universidad, que
suelen cubrir termodindmica y estructura electronica de forma general, este curso se enfoca especificamente en el
calculo de constantes de velocidad de reaccidn como problema metodologico autdnomo, integrando teoria (TST,
efecto tunel) con la practica computacional actual (QM/MM, DFT) aplicada a sistemas de investigacion real y
vigente: catalisis enzimatica (halogenasas) y fotoquimica de relevancia atmosférica. No existe actualmente en la
oferta regular de la Universidad un curso que aborde la cinética computacional de forma dedicada y con estudios de
caso extraidos de lineas de investigacion activas del CCBG y su colaboracion internacional (Universidad de
Bielefeld). El curso esta disefiado para estudiantes que ya cuentan con formacién basica en quimica cuantica y buscan
profundizar en un aspecto metodologico especifico y de aplicacion directa a proyectos de tesis en curso.

Créditos

2 créditos (segiin Ordenanza de Carreras de Posgrado de la UdelaR, 1 crédito = 15 horas de trabajo estudiantil. Las
20 horas presenciales, sumadas a un estimado de 10-15 horas de trabajo personal — finalizacion del ejercicio del
taller integrador y lectura de bibliografia — totalizan entre 30 y 35 horas, equivalentes a 2 créditos).

Cupo
10 estudiantes (minimo 3 estudiantes PEDECIBA, de cualquier area, para la adjudicacion de fondos segin bases)



Docentes que participan
Martina Kieininger y Oscar N. Ventura (nacional, UdelaR/CCBG) — responsable del curso

[Opcional: docente del exterior — ej. colaboracidn con la Universidad de Bielefeld — participacion remota para
el médulo de QM/MM enzimatico, sin costo de traslado]

Basado en cursos y linea de trabajo del Grupo de Quimica y Biologia Computacional (CCBG), Facultad de Quimica, UdelaR — colaboracion con Prof. Dr.
Norbert Sewald (Universidad de Bielefeld).





