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i OBJETIVO (S):
Que el alumno capaz de usar y entender los diversos métodos tedricos
para estudiar reactividad quimica y termodindmica molecular mediante

el uso de paquetes comerciales.
Que el alumno comprenda cdémo
trabajo experimental.

CONTENIDO SINTETICO:

Espectros moleculares.

Mecanismos de reaccién.

Efecto de disolvente.

Funciones de particién molecular.

MODALIDADES DE CONDUCCION DEL PROCESO DE ENSENANZA-APRENDIZAJE:

Clases el profesor

cébmputo.

impartidas por 0%

los métodos tedricos pueden apoyar el

Métodos semiempiricos.

Métodos Hartree-Fock.

Métodos post Hartree-Fock.

Métodos de optimizacién de geometria y bisqueda de estados de
transicién.

Aplicaciones a reactividad quimica y determinacién de propiedades
fisicas.

sesiones en el laboratorio de
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MODALIDADES DE EVALUACION:

Presentacidén y discusién de proyectos realizados mediante el uso de
herramientas aprendidas.

BIBLIOGRAFIA NECESARIA O RECOMENDARLE:

M. J. FRISCH, A. FRISCH J. B. FORESMAN, "Gaussian 94 User's Guide
Reference", Ed. Gaussian, Inc. 1996.

J. B. FORESMAN Y A FRISCH, "Exploring Chemistry with Electronic
Structure Methods" Gaussian, Inc., 1996.

K. D. LIPKOWINTZ y D. B., "Reviews in Computational Chemistry", vol. I
y II, VCH Publishers, Inc. 1990.
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