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OBJETIVO(S):
GENERAL

Que al final del curso el alumno sea capaz de comprender y aplicar los métodos de la mecanica
cudntica en sistemas de interés quimico.

ESPECIFICOS

Que al final del curso el alumno sea capaz de:

e Comprender el origen y los principios de la mecénica cuantica.

e Describir la ecuacion de Schrodinger y los postulados de la mecanica cuantica.

e Comprender el origen de la cuantizacion.

e Explicar los movimientos translacional, vibracional y rotacional.

e Describir la estructura de atomos hidrogenoides.

e Definir el spin del electrén.

e Comprender el principio de exclusién de Pauli.

e Explicar los conceptos de orbital y de campo autoconsistente en atomos polielectrénicos.

e Describir la aproximacion de Born-Oppenheimer.

e Comprender el principio variacional.

o Utilizar el método variacional en el caso de combinacion lineal de funciones.

e Comprender el concepto de conjunto de funciones atdmicas de base.

e Describir la teoria de orbitales moleculares utilizando la combinacion lineal de funciones atomicas de
base.

e Conocer las caracteristicas basicas de los métodos mas utilizados en calculos de estructura
electronica.

e Comprender los aspectos basicos contenidos en un paquete computacional de célculos de estructura
electronica.

e Proporcionar la informacion necesaria para ejecutar los programas y analizar los resultados.
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CONTENIDO SINTETICO:

1. Teoria cuantica: Introduccion y principios.
1.1 Los origenes de la mecanica cuantica.
1.2 La dinamica de sistemas microscopicos.
1.3 Los principios de la mecéanica cuantica.
2. Teoria cuéntica: Técnicas y aplicaciones.
2.1 Movimiento translacional.
2.2 Movimiento vibracional.
2.3 Movimiento rotacional.
2.4 Teoria de perturbaciones.
. Estructura de &tomos hidrogenoides.
. Spin y principio de exclusion de Pauli.
. Estructura de atomos polielectrénicos.
. La aproximaciéon de Born-Oppenheimer.
. EI método variacional.
7.1 Principio variacional.
7.2 Combinacion lineal de funciones.
8. Teoria de orbitales moleculares.
8.1 Funciones de base.
8.2 Ecuaciones de Hartree-Fock-Roothaan.
9. Métodos para el calculo de estructura electrénica.
9.1 Métodos basados en la funcién de onda.
9.2 Métodos semiempiricos.
9.3 Métodos basados en la densidad electrénica.
10. Propiedades moleculares.
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MODALIDADES DE CONDUCCION DEL PROCESO DE ENSENANZA-APRENDIZAJE:

¢ Clase de teoria en forma de conferencia magistral.

e Clase en forma de taller en salas de cémputo.

e Seminario impartido por alumnos (individual o por equipo) al final del trimestre.
Se entendera por taller una sesion en la que los alumnos resuelven ejercicios dirigidos por el profesor,
ésta se desarrollara en el laboratorio de cémputo.
Se recomienda que las sesiones de taller sean organizadas con base en la resolucion de problemas
que incluyan:

¢ Resolver problemas especificos de aplicacién de los conceptos en diferentes disciplinas (actividad de
integracion) en el laboratorio de computo.

e Desarrollar practicas de laboratorio de cémputo disefiadas por el profesor.

e A partir de la semana 8, adiestrar al alumno en el uso de un paquete computacional de célculos de
estructura electrénica.
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MODALIDADES DE EVALUACION:

Evaluacién Global:
e Evaluaciones periodicas (al menos tres procurando que sean de caracter acumulativo o integrador).

e Reporte escrito y presentacion oral (al menos uno de cada uno).
e Pruebas de ejecucion (taller de computo).

e Tareas periddicas (al menos tres).
La ponderacion de todas estas evaluaciones quedara a juicio del profesor.

Evaluacion de Recuperacion:
e El curso podra acreditarse mediante una evaluacién de recuperacion.

BIBLIOGRAFIA NECESARIA O RECOMENDABLE
Como libro de texto:

1. Atkins, P. W.y De Paula, J., Atkins’ Physical Chemistry, 8 Edicién, W. H. Freeman, 2006.
Como libros de consulta:
1. Levine, I. N., Physical Chemistry, 62 Edicion, McGraw Hill, 2009.
2. Levine, I. N., Quantum Chemistry, 6% Edicién, Prentice Hall, 2008.
3. Cramer, C. J., Essentials of Computational Chemistry, 22 Edicion, Wiley, 2004.
4. Jensen, F., Introduction to Computational Chemistry, 22 Edicién, John Wiley & Sons, 2007.
5. Foresman, J. B. y Frisch, A., Exploring Chemistry with Electronic Structure Methods, 22 Edicién,

Gaussian, 1996.




