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1. IDENTIFICACION DEL CURSO

Nombre de ia materia

| Quimica Cuéntica
Clave de la Horas de Horas de Total de Horas: | Valor en créditos:
materia: teoria: practica:
cB272 _ 60 20 _ 80 9
Tipo de curso: (Marque con una X) : - L
c= A T= CT = S= L= X M=
curso Taller Curso— seminario Laboratorio clinica maédulo
taller

Nivel en que ubica: (Marque con una X)

L=Licenciatura | X | P=Posgrado |
Prerrequisitos formales (Materias previas Prerrequisitos recomendados (Materias
establecidas en el Plan de Estudios) sugeridas en la ruta académica aprobada)

CB201 Fisicoquimica

CB185 Ecuaciones diferenciales, CB273
Quimica Inorganica, CB274 Quimica Orgédnica,

Departamento:

|

Ciencias de la Tierra y de la Vida

Carrera;

Licenciatura en Ingenieria Biogquimica (IBl)

Area de formacién: (Marque con una X)

Basica Basica Bésica Especializante | X | Optativa
comin particular particular selectiva. abierta.
obligatoria. obligatoria. selectiva.
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2. PRESENTACION /</

Actualmente, la Quimica Cuantica es uno de los campos mas utilizados en el desarrollo
de casi todas las ramas de la Quimica. En este curso se proporcionard un fundamento
solido mediante métodos de estudio de la estructura electronica de los atomos vy las |
molécuias, que sirven como base para el desarrolio de metodoiogias practicas y
computacionales. -

Para que el alumno pueda elegir esta materia, se sugiere que haya cumplido los
prerrequisitos recomendados.

En este curso se condensan y ponen a prueba los conocimientos que el alumno tiene
sobre las asignaturas basicas de Quimica.

3. OBJETIVO GENERAL

El alumno deberd comprender los fundamentos de la mecéanica cuantica, asi como su
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aplicacion a problemas de Quimica.

4. OBJETIVOS ESPECIFICOS

Ei aiumno debera:

Comprender y aplicar algunas técnicas para resolver de forma aproximada la ecuacion
de Schridinger.

Comprender las propiedades fisicoguimicas en sistemas moleculares.

Conocer los alcances y limitaciones de los métodos ab initio y semiempiricos en
atomos y moléculas.

Aplicar los métodos ab initio y semiempiricos en el estudio de la estructura electrénica
de sistemas pequefios.

5. CONTENIDO

Temas y Subtemas

TEMA 1: Motivacion de la Mecanica Cuantica.
La radiacion del cuerpo negro.

El efecto fotoeléctrico.

Dualidad onda-materia, difraccion de electrones.
Espectros atémicos.

TEMA 2. La ecuacioén de Schrédinger.

La ecuacion de Schrédinger dependiente e independiente del tiempo.
Principio de incertidumbre.

La funcion de onda y su interpretacion.

Particula en una caja en 1- D y 3-D.

QOscilador armanico.

Rotor rigido.

TEMA 3: Operadores Yy mecanica cuantica.
Probabilidad y valores medios.

Operadores y propiedades de los operadores.
Conmutadores

Ecuaciones en valores propios.

Notacion de Dirac.

TEMA 4. Atomos.

El atomo de Hidrogeno.

Orbitales, densidad electrénica y espin electrénico.
Transiciones entre niveles de energfa electrénica.
Atomos polielectrénicos, aproximacion orbital.

TEMA 5: Método variacional.
Variaciones lineales: la ecuacion secular.
El metodo Huickel simple.

TEMA 6. Moléculas y eniace quimico.

La ecuacion de Schrddinger molecular.
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La aproximacion de Born-Oppenheimer.
La ecuacion de Schrodinger electrénica, orbitales moleculares.

Mapas de densidad electrénica.

TEMA 7. Aplicaciones.

Moléculas poliatémicas, geometrias moleculares. Superficies de energia potencial.
Esiruciura elecirdnica de moléculas.

Disefio molecular asistido por computadora -practicas computacionales.

6. TAREAS, ACCIONES Y/O PRACTICAS DE LABORATORIO

introduccion a los métodos computacionales de estruciura electrénica
Enlace quimico

Andlisis conformacional

Estados de transicion

Energia de soivatacion
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9. CRITERIOS Y MECANISMOS PARA LA ACREDITACION

| Acreditacion: Para tener derecho a examen ordinario el alumno debera cumplir con un
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80% de las asistencias y para tener derecho a examen extracrdinario el alumno debera
cumplir con el 60% de las asistencias. Asimismo, esta materia puede ser acreditada por
competencias para lo cual el alumno habra de registrar su solicitud en el departamento al

cual pertenece la materia, de acuerdo con el calendario escolar vigente.

10. EVALUACION Y CALIFICACION

Unidad de Competencia: Porcentaje:
Examen Departamental 30
Examenes Parciales 40
Productos de Préactica 20
Pal;ticipacién 10
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