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OBJETIVO(S) :

Objetiﬁo General :

Que al|final de la UEA €l alumno sea capaz de:

Campre?der y aplicar los métodos de la mecanica cuantica en sistemas de
interés gquimico. |

Objetivos Especificos:

Que alffinal de la UEA el alumno sea capaz de:

Comprender el origen y los principios de la mecanica cuantica.

Desc%ibir la ecuaciédn de Schrodinger y 1los postulados de la mecanica
cuantica.

Comprender el origen de la cuantizacién.

Explicar los movimientos translacisnal, vibracional y rotaciaonal.

Descrlblr la estructura de Atomos hidrogenoides.

DEflnlr el spin del electrodn.

Comprender el principio de exclusidn de Pauli.

Expl&car los conceptos de orbital y de campo autoconsistente en &tomos
pﬂllelectrﬂnlcos

DESCElblr la aproximacién de Born-Oppenheimer.

Comprender el principil¢ variacional.

Utilizar el método variacional en el caso de combinacién lineal de
funciones.

Complrender el concepto de conjunto de funciones atdmicas de base.

Describir la teoria de orbitales moleculares utilizando la combinacidn
l%neal de funciones atdémicas de basec.
CénGFer las caracteristicas basicas de los métodos mas utilizados en
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cadlculos de estructura electrdonica.

Cﬂmp#ender los aspectos basicos contenidos en un paguete computacional de
calculos de estructura electrdnica.

Proporcionar la informacidén necesaria para ejecutar los programas y
analizar los resultados.

COﬂTENIDO SINTETICO:
Teoria cuantica: Introduccidén y principios.
1.1 Los origenes de la mecaénica cuantica.
1.2} La dinamica de sistemas microscopicos.
1.3 Loes principlos de la mecanica cuantica.

eoria cuantica: Técnicas y aplicaciones.
.1 Movimiento translacional.

.2 Movimiento vVibracional.

.3 Movimiento rotacional.

.4 Teoria de perturbaciones.

N NN N =]

Estructura de atomos hidrogenoides.

Spin vy principio de exclusidn de Pauli.
i
Estructura de atomos polielectrénicos.

La aproximacion de Born-Oppenheimer.

El;métodm variacional.
7.1 Principio variacional.
7.2 Combinacidén lineal de funciones.

Teoria de orbitales moleculares.
8.1 Funciones de base.

I
8.% Ecuaciones de Hartree-Fock-Roothaan.

Métodos para el calculo de estructura electrénica.
9.1 Métodos basados en la funcidén de onda.

9.2 Metodos semiempiricos.

9.2 Métodos basados en la densidad electrénica.

Propiedades moleculares.
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MﬁDALIDADEs DE CONDUCCION DEL PROCESO DE ENSENANZA~-APRENDIZAJE:

Clase de teoria en forma de conferencia magistral.

1,
2. Clase en forma de taller en salas de coéOmputo.
3. Seﬁlnarlo impartido por alumnos (individual o por equipo) al final del

trimestre. Se entendera por taller una sesidén en la que los alumnos
reéuelven ejerclcilos dirigidos por el profesor, ésta se desarrollarad en el
laboratorlo de coOmputo. Se recomienda que las sesiones de taller sean
organlzadas con base en la resolucidn de problemas gque incluyan:
- Resolver problemas especificos de aplicacién de los conceptos en diferenteées
diséiplinas (actividad de integracidn) en el laboratorioc de cdédmputo.
- Desarrcllar practicas de laboratorio de cémputo disefiadas por el profesor.
- A partlr de la semana 8, adiestrar -al alumno en el uso de un paguete
computaC1onal de calculos de estructura electrdénica.

MODALIDADES DE EVALUACION:
Evaluacién Global:
- EvaluaC1ones periodicas (al menos tres procurando gue sean de caracter
acumulatlvo o integrador).
- Rep@rte escrito y presentacidén oral (al menos uno de cada uno).
— Pruebas de ejecucidn (taller de cdmputo).

| L
- Tareas periddicas {(al mencs tres).

La ponderacidn de todas estas evaluaciones quedara a juicic del profesor.

Evaluacidn de Recuperacién:

- El curso podrid acreditarse mediante una evaluacién de recuperacion.

BIBLIOGRAFIA NECESARIA O RECOMENDARLE:

Como libra de texto:

L. Atkins, P. W. vy De Paula, J., Atkins’ Physical Chemistry, 8a Edicidn, W.
H. Freeman, 2006.
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Cdmo libros de consulta:

|

1. Levine, I. N., Physical Chemistry, 6éa Edicién, McGraw Hill, 2008.
2. Lev%ne, I. N., Quantum Chemistry, 6a Edicién, Prentice Hall, 2008.
3. Cramer, C. J., Essentials of Computational Chemistry, Za Edicidn, Wiley,

2004 . |

4. Jenéen, F., Intreductien to Cecmputational Chemistry,
Wil?y & Sons, 2007. *

5. Foresman, J. B. vy Frisch, A., Exploring Chemistry with Electronic

Strﬁcture Methods, Z2a Edicidn, Gaussian, 1996,
. . A

2a Edicidén, John
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