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Programa(s) Educativo(s): Maesttla.en Clencias
en Quimica

Tipo de materia (Obli/Opta): | Optativa
Clave de la materia: 206MQ
Semestre: 3°
Area en plan de estudios (B,
P, E):
Créditos 6
Total de horas por semana: | 6

Teoria: Presencial o Virtual | 3

Laboratorio o Taller: | 3

Practicas:

Trabajo extra-clase:

Créditos Totales: | 6

16 sem):

Total de horas semestre (x

96

Fecha de actualizacién:

Enero 2017

Prerrequisito (s):

Propésito del curso :

Utiliza los diversos métodos tedricos para estudiar las propiedades fisico-quimicas mediante el
uso de paquetes computacionales quimico-cuanticos, lo que le permitira identificar cémo los
métodos tedricos pueden apoyar el trabajo experimental y desarrollara una vision critica de las
interpretaciones de fenébmenos a nivel molecular.

COMPETENCIAS
(Tipo y nombre de las

DOMINIOS COGNITIVOS
(Objetos de aprendizaje, temas y

RESULTADOS DE
APRENDIZAJE

competencias) subtemas)
QUIM4 Quimica teéricay 1 Teoria de Orbitales Accede a diferentes fuentes
computacional. Moleculares de informacion de calidad

Aplica los fundamentos y
métodos de la quimica tedrica
con énfasis en el modelado de
fenémenos fisicoquimicos que
permita dar respuesta a
problematicas del entorno en
las &reas de salud, medio
ambiente y energia.

CG2 Gestion del
conocimiento

Demuestra conocimientos y
habilidades para la busqueda,
analisis critico, sintesis y
procesamiento de informacion
para su transformacion en

conocimiento con actitud ética.

1.1 Definicion de base y
conjuntos ortonormales.

1.2 Principio variacional.

1.3 Aproximacion Born-
Oppenheimer.

1.4 Combinacion lineal de
orbitales atbmicos CLOA.

1.5 Funcién de onda de muchos

electrones.

(2-CG2).

Construye modelos para la
descripcion tedrica de
sistemas y fenomenos
quimicos (1-QUIM4).

Utiliza un segundo idioma,
preferentemente el inglés,
con claridad y correccion
para comunicarse en
contextos cotidianos,
académicos, profesionales
y cientificos (5-CG3).
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CG3 Comunicacion cientifica
Difunde con responsabilidad
ética y social el conocimiento
cientifico, tecnolégico, artistico
y/o humanistico que produce
de forma objetiva.

2 Métodos de calculo de
Estructura Electrénica.

2.1 Métodos Ab-initio.

2.1.1 Teoria Hartree-Fock.

2.1.2 Correlacion electronica.
2.2 Funciones de base.

2.2.1 Tipos de funciones de
base.

2.3 Métodos Semiempiricos
2.3.1 Método de Hiickel y Huckel
extendido.

2.3.2 Métodos CNDO, INDO,
MINDO, AM1, PM3, PM5 y PM6.
2.4 Teoria de Funcionales de la
Densidad (DFT).

2.4.1 Teoremas de Hohenber-
Kohn.

2.4.2 Ecuaciones de Kohn-Sham.

2.4.3 Algoritmo de DFT.
2.4.4 Calculo de estructura
electrénica en solidos.

3 Calculo de Propiedades
Quimicas.

3.1 Optimizacién de la geometria
molecular.

3.1.1 Superficie de energia
potencial.

3.2 Frecuencias Vibracionales.
3.2.1 Espectros Infrarrojos (IR).
3.3 Propiedades electronicas.
3.4 Reactividad Quimica global y
local.

3.5 Propiedades de estado basal.

3.6 Propiedades de estado
excitado.

Construye el Hamiltoniano
y escribe la

ecuacion de Schrodinger
de sistemas
polielectronicos (6-QUIMA4).

Identifica la manera en que
las interacciones a

nivel atbmico, molecular y
mesoscopico

determinan la estructura y
propiedades de la

materia (2-QUIM4).

Utiliza paquetes de
visualizacién para
interpretar los resultados de
las simulaciones (5-
QUIM4).

Justifica la seleccion de la
metodologia de

calculo apropiada a la
entidad molecular bajo
estudio (8-QUIM4).

Explica la teoria, el
modelado molecular y la
simulacién computacional
para la seleccién de los
componentes adecuados
en el desarrollo de nuevos
materiales (3-QUIM4).

Identifica la manera en que
las interacciones a nivel
atébmico, molecular y
mesoscopico determinan la
estructura y propiedades de
la materia (2-QUIM4).

Utiliza los métodos de
guimica computacional
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4 Mecanicay Dinamica
Molecular

4.1 Ecuaciéon y términos de
energia potencial.

4.2 Campos de Fuerza.

4.3 Potenciales de interaccion de
dinamica molecular.

4.4 Algoritmos de integracion de
velocidades.

4.5 Propiedades termodinamicas.
4.6 Funciones de correlacion.

y tedrica para la
interpretacion de resultados
experimentales (4-QUIM4).

Aplica los elementos
fundamentales de la
redaccion cientifica (3-
CG3).

Analiza y recupera
informacién pertinente
mediante diversas
estrategias de busqueda de
datos cientificos (3-CG2).

Construye modelos para la
descripcion tedrica de
sistemas y fenébmenos
quimicos (1-QUIM4).

Explica la teoria, el
modelado molecular y la
simulacién computacional
para la seleccién de los
componentes adecuados
en el desarrollo de nuevos
materiales (3-QUIM4).

Evallia de manera critica la
informaciéon considerando
su calidad y pertinencia (4-
CG2).

Construye la funcién de
particion de sistemas

de muchas particulas (7-
QUIM4).

OBJETO DE APRENDIZAJE

METODOLOGIA
(Estrategias, secuencias, recursos
didacticos)

EVIDENCIAS DE
APRENDIZAJE

Teoria de Orbitales
Moleculares
Accede a diferentes fuentes de

informacion de calidad (CG2).

Esquemas

Cuadros comparativos
Cartografia conceptual
Aprendizaje basado en problemas
Reporte de Laboratorio

Resolucion de
problemarios y
cuestionarios mediante
consulta grupal en bases
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Construye modelos para la
descripcion tedrica de sistemas
y fenédmenos quimicos (1-
QUIM4).

Utiliza un segundo idioma,
preferentemente el inglés, con
claridad y correccion para
comunicarse en contextos
cotidianos, académicos,
profesionales y cientificos
(CG3).

Métodos de calculo de
Estructura Electrénica
Construye el Hamiltoniano y
escribe la

ecuacion de Schrddinger de
sistemas

polielectrénicos (6-QUIMA4).

Identifica la manera en que las
interacciones a

nivel atbmico, molecular y
mesoscopico

determinan la estructura 'y
propiedades de la

materia (2-QUIM4).

Utiliza paquetes de
visualizacién para

interpretar los resultados de las
simulaciones (5-QUIM4).

Justifica la seleccion de la
metodologia de

calculo apropiada a la entidad
molecular bajo

estudio (8-QUIM4).

Célculo de Propiedades
Quimicas.

Secuencia didactica
Proyectos de investigacion
Investigacion documental
Resolucion de problemas y
ejercicios

Minicoloquios

Aprendizaje auténomo y reflexivo
Préacticas supervisadas
Juegos de roles

Aprendizaje cooperativo
Simuladores

Construccion de dispositivos
Proyector,

Marcadores

Pizarron

Guia de estudio

Bases de datos

Software especializado
Instrumentos analiticos

de datos.

Cartografia Conceptual
presentada en inglés
sobre tdpicos de orbitales
moleculares.

Desarrollo de métodos y
calculos computacionales
empleando paquetes
guimico cuanticos.

Elaboracion de Tablas de
resultados

Elaboracién de una
bitacora de resultados.

Cuadro comparativo
mostrando un exhaustivo
analisis de los diferentes
métodos de estructura
electrénica

Elaboracion de un
proyecto de investigacion
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Explica la teoria, el modelado
molecular y la

simulacion computacional para
la seleccién de los
componentes adecuados en el
desarrollo de nuevos materiales
(3-QUIM4).

Identifica la manera en que las
interacciones a nivel atémico,
molecular y mesoscépico
determinan la estructura y
propiedades de la materia (2-
QUIM4).

Utiliza los métodos de quimica
computacional

y tedrica para la interpretacion
de resultados

experimentales (4-QUIM4).

Aplica los elementos
fundamentales de la redaccion
cientifica (CG3).

Analiza y recupera informacién
pertinente mediante diversas
estrategias de busqueda de
datos cientificos (CG2).

Mecéanica y Dindmica
Molecular
Construye modelos para la

descripcion tedrica de sistemas
y fenémenos quimicos (1-
QUIMA4).

Explica la teoria, el modelado
molecular y la

simulacion computacional para
la seleccion de los
componentes adecuados en el
desarrollo de nuevos materiales
(3-QUIMA).

en el que compara los
diferentes pardmetros
para el célculo de
propiedades fisico-
quimicas.

Presentacion de un cartel
con la publicacion de
resultados de calculos
tedricos.

Escritura en inglés de
articulo de divulgacion
con resultados obtenidos.

Programa desarrollado
para el célculo de
sistemas en fase sélida,
liquida o gaseosa.

Generacion de gréficas
de alta calidad
empleando paqueteria
cientifica.
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Evalla de manera critica la
informacién considerando su
calidad y pertinencia (CG2).

Construye la funcién de
particién de sistemas

de muchas particulas (7-
QUIMA4).

FUENTES DE INFORMACION
(Bibliografia, direcciones electronicas)

EVALUACION DE LOS APRENDIZAJES
(Criterios e instrumentos)

LIBROS

* Andrés J., Beltran J. Quimica Teobrica y
Computacional. Publicacions de la Universitat
Jaume |. Castell6 de la Plana. (2000).

* Young D. Computational Chemistry. A
Practical Guide for Applying Techniques to Real
world problems. Wiley — Interscience. Oxford :
Wiley-Blackwell (2011).

* Bertran J., Branchadell V., Moreno M. and
Sodupe M. Quimica Cuéantica. Fundamentos y
Aplicaciones Computacionales. Ed. Sintesis.
(2002).

* Foresman James B., Frisch Aleen. Exploring
Chemistry with Electronic Structure Methods.
Segunda Edicion. Gaussian Inc. Pittsburg PA
(1996).

* Pearson, R. G. Chemical Hardness. Ed. John
Wiley & Sons (1997).

* Jensen F. Introduction to Computational
Chemistry. Ed. John Wiley & Sons (1999).

Essentials of
Theories and

* Cramer Christopher J.
Computacional  Chemistry.
Models. Wiley (2013).

Continua: (20 %)
= Participacion diaria.
« Resolucion de problemas numéricos y
cuestionarios.
= Presentacién de reportes.
= Investigacion diaria.
= Realizacion de tareas asignadas.

Reconocimientos parciales: (30 %)
= Evaluacion Escrita.
= Actividades integradoras y de aplicacion
de conocimientos.

Reconocimiento final: (50 %)
= Presentacion de un articulo de
divulgacion con los resultados
obtenidos de la simulacion
computacional del sistema molecular
seleccionado.
= Proyecto de investigacion.

Criterios de evaluacién del articulo y
proyecto:

1. Sistemas moleculares de interés.

2. Justificacion acerca de la importancia y
relevancia del sistema molecular
seleccionado.

Fundamentos tedricos.
4. Aplicacion de los conocimientos
adquiridos durante el curso de Quimica

Teodrica y Computacional

W
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* Francisco Dominguez-Adame Fisica del
Estado Sdlido: Teoria y Métodos Numéricos,

Ediciones Paraninfo. (2001).

* M. Haile Molecular Dynamics Simulation:
Elementary Methods, J, Wiley (2010).

* Ira N. Levine Quantum Chemistry. Boston-

Pearson, 7th Edition (2014).

6.

7.

8.
Criteri

Determinacién teérica de la mayor
cantidad posible de propiedades
moleculares.

Discusion de resultados.

Conclusién

Aporte cientifico.

os de Co-evaluacion:

1. Rdubrica para la evaluacion de
documentos, articulos, resumenes,
etc.

2. comprobantes de aceptacion de
resumenes de trabajos que fueron
co-evaluados para presentarse
como poster o ponencia.

3. Responsabilidad y ética de los co-
evaluadores.

Cronograma del avance programatico

Objetos de Semanas
aprendizaje 1/2|3|4]|5 7181910111213 (14|15 16
1. Teoria de Orbitales
Moleculares o8|
2. Métodos de calculo
de Estructura X | X X | X

Electrénica

3. Célculo de
Propiedades Quimicas

4. Mecanica y Dinamica
Molecular
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