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Objetivo: Proporcionar al estudiante los conocimientos, habilidades y conceptos
fundamentales de quimica cuantica aplicados al entendimiento de las propiedades
electrénicas exhibidas por sistemas atémicos y moleculares.

l. Introduccién
I.I. Los microsistemas, caracteristicas y comportamiento.
I.II El principio de Incertidumbre de Heisenberg
I.IIl Estado cuantico. Principio de superposicion de estados.
[.IV. Elementos del formalismo de la mecanica cuantica
[.IV.l Interpretacién de la funcion de onda. Cuantificacién
- [.IV.1l Operadores y observables
Mecanica, "y - L
ST [.IV.1Il Medicién en mecanica cuantica
Conceptos, I.V.. Postulados de la mecéanica cuantica
principios y [.V.IV Ecuacién de Schrodinger. Soluciones.
aplicaciones _ [.VI Funciones de onda autoconsistentes. El método de Hartree-Fock
: [.VII La estructura molecular
l.VII.I La aproximacion de Born Oppenheimer
l.VIL.II Orbitales moleculares . Interpretacion
[.VIII Célculos tedricos de propiedades moleculares
[.VIII.I Método de Huckel
[.VIII.II Métodos actuales de calculo.

Temas Unidad 1
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Objetivo: Proporcionar al estudiante los conocimientos, habilidades
y conceptos fundamentales para la obtencién de propiedades
electronicas de sistemas moleculares.

Tema Il Introduccién
Unidad 2. ! II.I.I La quimica cuantica, sus método de célculo y las computadoras
Quimica 1.1l Superficie de energia potencial
Computaci IILI' Localizacién de puntos estacionarios
onal [LILII Minimos locales
' [L.II .IIl Estados de transicion
[.1II Diferentes procedimientos para el célculo de propiedades estructurales y electrénicas.
[I.11I.I Métodos de correlacidn electrénica
[L.111.11 Metodos de interaccion de configuraciones
(L1111 Metodos multiconfiguracionales y multireferenciales
[LLII1.IV Combinacién de métodos, metodologias mas comunes.
[I.IV Interpretacion de resultados
[1.IV.1 Analisis de la densidad electronica
[I.IV.Il Los orbitales frontera
[.IV.IIl Los orbitales naturales de enlace
[I.IV.IV Mecanismos de reaccion.




Objetivo: Calcular propiedades electrénicas de sistemas modelos
utilizando software especializado.

Tema : ,
. [ll.IProblemas que pueden ser abordados por la quimica computacional.
Unidad 3. : o ; :
;. Estudios de superficie de energia potencial.
La qUImIC§ Calculo de propiedades estructurales.
computaci Calculo de propiedades moleculares
onal en Estudio de reacciones quimicas
L, [1.II Forma de proceder
accion Eleccién del método de calculo

Eleccién de la base
Otros aspectos a tener en consideracion
[II.1Il Los programas de céalculo molecular mas comunes.
Hyperchem
Gaussian
Spartan
Mopac
Otros.
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