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Nombre de la Unidad Académica:

Division de Ciencias e Ingenierias

Nombre del Programa Educativo:

Maestria en Ciencias Aplicadas

Nombre de la Unidad de Aprendizaje: Quimica Cuantica y Computacional Clave: QCcC
Fecha de Elaboracion: 9-Febrero-2012 Horas/Semana/Semestre
Prerrequisitos Teoria 4
Cursada y Aprobada: Practica: 7
Cursada: Créditos: 8

Caracterizacion de la Unidad de Aprendizaje

Por el tipo de conocimiento: !Dlsaplmar X | Formativa Metodolo
ia gica

Por la dimension del Conocimiento: Basica General IProfesmna X
Por la Modalidad de Abordar el Laboratori Seminari

A Curso X | Taller
Conocimiento: o o
Por el Caracter de la Unidad de Aprendizaje: ;)bllgatorl (F;ecursabl Optativa | X | Selectiva Qlceredma
Es Parte de un Tronco Comun? Si No X

Objetivos de la Unidad de Aprendizaje

Que el estudiante aprenda los conceptos, teorias, leyes que rigen la mecanica cuantica y sus aplicaciones a sistemas quimicos. Lograr
conectar los casos de estudio de sistemas fisicos simples como el oscilador armoénico y el rotor rigido con su aplicacion en sistemas
moleculares mas complejos. Comprender la resolucion mecanico-cuantica del atomo de hidrogeno, y luego el uso de métodos
aproximados para la resolucion de atomos poli-electronicos y moléculas.

Contribucion de la Unidad de Aprendizaje al Logro del Perfil de Egreso

La correcta concepcion del modelo atdmico moderno en base a la resolucion de la ecuacion de onda de Schrodinger es fundamental para
lograr una mejor comprension de las propiedades fisicoquimicas de algunos sistemas atomicos y moleculares. En este curso de proveen
las herramientas para lograr este objetivo con un énfasis en fundamentar las bases para la mejor comprension de espectros atomicos y

moleculares.

Maestria en Ciencias

Nombre del Programa Aplicadas

Nombre de la Unidad de | Quimica Cuantica y

Aprendizaje Computacional Clave: | QCC

Tiempo Estimado Para el Logro de los Objetivos: 96 horas de clase

Criterios de Evaluacion para Acreditar el Curso: Tomar en
cuenta participacion en clase, tareas, reportes y examenes.

Unidades y Objetos de Objetivos Productos de Actividades de Insumos Actividad Evaluativa
Estudio Terminales Aprendizaje Aprendizaje Informativos
DESARROLLO HISTORICO DE Tareas y examenes
LA MECANICA CUANTICA -
Exposiciones en clase
- Experimento de Thompson | e Desarrollo de
- Teoria del cuerpo negro Que el estudiante proyectos
conozca el
- Cuantizacién de la energia desarrollo Conocimientos Asistencia 2 clase Participacion en clase
histérico de la L
- Efecto fotoeléctrico de cuantizacion dela | S0Dre €l desarrollo |y entrega de Bibliografia Participacion en
Einstein materia y el hISltOItICO del modelo tareasy discusiones grupales
surgimiento de | 2tomico moderno examenes. B
- Cuantizacion del momento ecugacic'm de onda Autoevaluacion y
coevaluacion
angular (8 horas-clase).
- Atomo de Bohr Portafolio de
evidencias
- Teoria de la dualidad de la
materia de De Broglie En caso de
laboratorio: reportes




- Principio de incertidumbre
de Heisenberg

de practicas y
bitacora

LA ECUACION DE ONDA'Y
POSTULADOS DE LA
MECANICA CUANTICA

- La ecuacion de onda y sus
soluciones

- La ecuacion de onda como

Que el estudiante
sea capaz de
comprender los
postulados de la

Conocimientos y
entrenamiento en el

Asistencia a clase,

Tareas y examenes
Exposiciones en clase

Desarrollo de
proyectos

Participacion en clase

Participacion en

| de ei | mecanica cuantica manejo de la realizacion de Bibliografia discusiones grupales
un problema de eigenvalores y habilidad en el ecuacion de tareas y ’ Autoevaluacion y
. . . Schrodinger examenes s
- Operadores en mecanica manejo del algebra d 9ery coevaluacion
cuantica de operadores(g | CPEradores. bortafoli d
d L horas-clase) ortafolio e
- Opera ores Hermitianos evidencias
- Conmutabilidad de En caso de
operadores laboratorio: reportes
de practicas y
itacor.
bitacora
Tareas y examenes
Exposiciones en clase
Desarrollo de
LA PARTICULA EN UNA CAJA ) proyectos
DE POTENCIAL Que el estudiante
. . sea capaz de Participacion en clase
- La ecuacion de Schrodinger | resolver la Asi . |
del problema unidimensional ecuacion de La resoluciéon de la ess‘tlztjeizaa aclase, Participacién en
. Schrodinger de un | ecuacion de onda R . . discusiones grupales
- Solucioén al problema sisterna simple ara un sistema realizacion de Bibliografia
o del el usando los P Eencillo tareasy Autoevaluacion y
- Laenergia de la particula : examenes coevaluacion
esta cuantizada postulados de la
y mecanica cuantica Portafolio de
- Extension _deI prpblema al (6 horas-clase) evidencias
sistema tridimensional.
En caso de
laboratorio: reportes
de practicas y
bitacora
Tareas y examenes
. Exposiciones en clase
EL OSCILADOR ARMONICO
La lev de Hool Desarrollo de
- La ley de Hooke
. royectos
Que el estudiante proy
- Resolucion de la ecuacién de | conozca e Participacion en clase
onda para el problema interprete la . ., . . |
_ ) ) solucion del Mejor comprension Aastgnaa a clase, Participacién en
- Los polinomios de Hermite de la solucion de la estudio, . .
problema del discusiones grupales
7acion de | | oscilador arménico ecuacion de onda e | realizacion de Bibliografia
- Il_a cu'an'lclzacmn € la energia <uaplicaciona | interpretacion de tareas y Autoevaluacién y
y los niveles energeticos Zibracl:i)ones espectros infrarrojo. | eximenes coevaluacion
- A;Ialicalcion a vibraciones moleculares (12 Portafolio de
moleculares horas-clase) evidencias
- Aplicacion dg gofncept.os a En caso de
espectroscopia infrarroja laboratorio: reportes
de practicas y
bitacora
EL ROTOR RIGIDO QUe el estudiante Mejor Comprensién Asistencia a clase Tareas y examenes
- - conozca e de la solucion de la ; ’
- Laresolucion de la ecuacion | i+ tel - estudio, .
. Interprete la ecuacion de onda e L S . Exposiciones en clase
de Schrodinger del problema. lucion del ) -, realizacion de Bibliografia
solucion de interpretacion de tareas y b I q
. . esarrollo e
- Los polinomios de Legendre | Problema delrotor | espectros exdmenes ¢
rigido y su microondas. proyectos
- Niveles de energia del rotor | aplicacién a




rigido
- Los armonicos esféricos

- No conmutabilidad de los
tres componentes del vector
de momento angular.

rotaciones
moleculares (12
horas-clase)

Participacion en clase

Participacion en
discusiones grupales

Autoevaluacion y
coevaluacion

Portafolio de
evidencias

En caso de
laboratorio: reportes
de practicas y
bitacora

EL ATOMO DE HIDROGENO

- Experimentos
espectroscopicos de Balmer.
Constante de Rydberg

Que el estudiante

Tareas y examenes
Exposiciones en clase

Desarrollo de
proyectos

L conozcay Participacion en clase
- Solucion clasica del contraste la
problema (modelo de Bohr) | ¢ocion del Asistencia a clase, Participacién en
. Mejor comprensién | estudio iscusi
; roblema atomo - R - , discusiones grupales
- Planteamiento de la ze hidroaeno del modelo atémico | realizacion de Bibliografia
ecuacién de onda y su 9 moderno. tareasy Autoevaluacion y
lucid t desde el punto de . e
solucion exacta. . examenes coevaluacion
vista de Bohr y de
- Tipos de orbitales: s, p, d, f. | Schrodinger. (10 Portafolio de
o horas-clase) evidencias
- Rompimiento de la
degeneracion de niveles En caso de
energéticos por presencia de laboratorio: reportes
un campo magnético. de practicas y
bitacora
Tareas y examenes
Exposiciones en clase
METODOS APROXIMADOS Desarrollo de
. . royectos
- La ecuacion de onda del Que el estudiante proy
atomo de Helio no tiene reconozca la - icipacic
solucion exacta necesidad de uso Obtencién de Participacion en clase
, soluciones mu Asistencia a clase, feinacié
de los métodos Participacion en
_ Teoria de Perturbaciones aproximados ante cercanasa los datos estqdlo,_ o discusiones grupales
I restriccion experimentales para | realizacion de Bibliografia
- Método Variacional P sistemas tareas y Autoevaluacion y
matematica para . - , 5
- - polielectréonicos y examenes coevaluacién
- El determinante Secular la solucion de la olinucleares
Funci d b ecuacién de onda. | P ’ Portafolio de
- Funciones de prueba y (12 horas-clase) evidencias
combinaciones lineales de las
mismas. En caso de
laboratorio: reportes
de practicas y
bitacora
. Tareas y examenes
ATOMOS y
POLIELECTRONICOS Exposiciones en clase
o, , Que el estudiante
- Aplicacién del método aprenda el método Asistencia a clase Desarrollo de
varlaagna.l y de g de Hartree-Focky | Manejo de estudio ' proyectos
perturbaciones al caso del contraste sus programas de B i
Helio . P realizacion de Participacion en clase
resultados con métodos ab initio en tareas (en Bibliografia
- El método de campo valores ol C‘?ImPIUtde_rat Para | tiware Participacion en
autoconsistente (Teorfa experimentalesy | ca Ful o de sistemas computacional) y discusiones grupales
Hartree-Fock). métodos polielectrénicos. exAmenes

- Los electrones poseen
funciones de onda
antisimétricas (fermiones)

semiempiricos.
(14 horas-clase)

Autoevaluacion y
coevaluacion

Portafolio de
evidencias




- Determinante de Slater

- Los simbolos de término son
una descripcion detallada de la
configuracion elsctrénica del
atomo

- Uso de los simbolos de
término en espectroscopia
atoémica

- Métodos semiempiricos

En caso de
laboratorio: reportes
de practicas y
bitacora

MOLECULAS

- Aproximacion de Born-
Oppenheimer

- Descripcién del enlace
quimico
- Teoria de enlace-valencia

- Teoria de orbitales
moleculares

- Orbitales de enlace y
antienlace

- Configuraciones electronicas
moleculares

- Orbitales moleculares como
combinaciones lineales de
orbitales atdbmicos

- Teoria de enlace de valencia
y estructuras de Lewis.

- Método de Huckel para
sistemas T

Que el estudiante
extienda el uso del
método de
Hartree-Fock y
contraste sus
resultados con
valores
experimentales y
métodos
semiempiricos (14
horas-clase)

Manejo de
programas de
métodos ab initio en
computadora para
calculo de sistemas
moleculares.

Asistencia a clase,
estudio,
realizacion de
tareas (en
software
computacional) y
examenes

Bibliografia

Tareas y examenes
Exposiciones en clase

Desarrollo de
proyectos

Participacion en clase

Participacion en
discusiones grupales

Autoevaluacion y
coevaluacion

Portafolio de
evidencias

En caso de
laboratorio: reportes
de practicas y
bitacora

Fuentes de Informacion

Bibliograffa Basica:

Bibliografia Complementaria:

1. Donald A. McQuarrie. Quantum Chemistry.University
Science Books 1983.
2. John P. Lowe. Quantum Chemistry. Academic Press Inc.

1978.

3. Frank L. Pilar. Elementary Quantum Chemistry. Dover

1990.

Donald D. Fitts. Principles of Quantum Mechanics as

applied to chemistry and chemical physics. Cambridge
University Press 1999.

Peter Atkins and Ronald Friedman. Molecular Quantum
Mechanics. Oxford University Press 2005.

Linus Pauling and E. Bright Wilson, Jr. Introduction to
Quantum Mechanics with applications to Chemistry.
Dover 1963.

Otras Fuentes de Informacion: Articulos de investigacion
seleccionados por el profesor.

Articulos de investigacion




