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PROGRAMA DEL CURSO:
QUIMICA CUANTICA

DES: Ingenieria
Maestria en
Programa(s) Educativo(s): Ciencias en
Quimica
Tipo de materia (Obli/Opta): Obligatoria
Clave de la materia: 105MQ
Semestre: segundo
Area en plan de estudios (B, P, E): P
Créditos 6
Total de horas por semana: 6
Teoria: Presencial o Virtual | 4
Laboratorio o Taller: | 2
Practicas:
Trabajo extra-clase: | 4
Créditos Totales:
Total de horas semestre (x 16 sem): | 160
Fecha de actualizacion: 07/11/2016
Prerrequisito (s):

Propdsito del curso :

Integra eficazmente el lenguaje basico y los recursos matematicos de la

Quimica Cuantica en aplicaciones a escala nanométrica en el contexto profesional de la Quimica

COMPETENCIAS
(Tipo y nombre de las
competencias)

CONTENIDOS

(Objetos de aprendizaje, temas y

subtemas)

RESULTADOS DE
APRENDIZAJE

CG2: GESTION DEL
CONOCIMIENTO:

Demuestra y conocimientos y
habilidades para la busqueda,
andlisis critico, sintesis y
procesamiento de informacién
para su transformacion en
conocimiento con actitud ética.

CG3: COMUNICACION ClI
ENTIFICA.

Difunde con responsabilidad
ética y social el conocimiento
cientifico, tecnoldgico, artistico
y/o humanistico que produce de
forma obijetiva.

CG4: INVESTIGACION:
Desarrolla investigacion

1. Postulados de la Mecanica
Cuéntica

- Primer postulado: estado de un
sistema cuéntico.
Funcion de onda: significado
fisico.
Normalizacion y ortogonalidad.
- Segundo postulado: operador
asociado a toda variable
observable.
Algebra de operadores.
Operador energia: hamiltoniano.
- Tercer postulado: ecuacién de
valores propios.
Funcion propia y valor propio de
un operador.
Operadores hermiticos.
- Cuarto postulado: valor medio
de una propiedad (valor
esperado).

1. Identifica y articula
sus necesidades de
conocimiento a partir
de definir problemas de
informacion relevante
(1-CG2).

2. Accede a diferentes
fuentes de informacion
(journal revistas
cientificas, bases de
datos, indices, etc.) de
calidad (2-CG2).

3. Aplica los elementos
fundamentales de la
redaccion cientifica (3-
CG3).
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original, tecnologia y/o
innovaciones en procesos,
servicios o productos que
contribuyan a la solucion de
problemas, mejoren la
convivencia, generen
oportunidades para el
desarrollo sustentable y
propicien una mejor calidad de
vida.

QUIM4 — QUIMICA TEORICA Y
COMPUTACIONAL

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

- Quinto postulado: evolucion
temporal del estado de un
sistema cuantico. Ecuacion de
Schrodinger dependiente del
tiempo.

2. Movimiento traslacional: la
particula en una caja

3.

- La particula en una caja
monodimensional: Funciones de
onda y niveles de energia.

- Efecto tanel

- Laparticula en una caja
bidimensional: Separacién de
variables y degeneracion.

- Laparticula en una caja
tridimensional

Movimiento vibracional: el

oscilador armonico

-Descripcion clésica.

- Tratamiento cuantico.
Funciones de onda: Polinomios
de Hermite.
Simetria de las funciones de
onda.
Energia de vibracion: niveles
energéticos.

- El oscilador arménico como
modelo de vibraciébn de
moléculas.

4. Muestra un
desempefio abierto,
sencillo, tolerante,
congruente y objetivo
al comunicar el saber
cientifico (8-CG3).

5. Muestra habilidad
para la observacion del
fendbmeno u objeto de
estudio en su campo
atencional (4-CG4).

6. Construye modelos
para la descripcién
tedrica de sistemas y
fendmenos quimicos
(1-QUIMA4).

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

4. Movimiento rotacional

- Descomposicion del movimiento
de dos particulas.

- Tratamiento cuantico.
Coordenadas esféricas.
Movimiento de una particula en
una anillo.

Funciones de onda: Polinomios
de Legendre. Armonicos
esféricos.

Energia de rotacion: niveles
energéticos.

- Cuantizacion del momento
angular: Cuantizacion del
maodulo y del plano de giro.

5 Atomos hidrogenoides.
Hamiltoniano y resolucién de la
ecuacion de Schrodinger.
Unidades atomicas.

Funciones de onda radial y
angular.
Niveles energéticos.
- Funcion de onda (orbital atomico)
y funcidn de distribucion radial.
- Funciones de onda reales:
representacion radial y angular.
- Efecto Zeeman

8. Construye el
Hamiltoniano y escribe
la ecuacion de
Schrédinger de
sistemas
polielectrénicos (6-
QUIM4).

METODOLOGIA
) : EVIDENCIAS DE
OBJETO DE APRENDIZAJE (Estrategias, 'se,cu.enuas, recursos APRENDIZAJE
didacticos)

Postulados de la Mecanica
Cuéntica

Identifica y articula sus
necesidades de conocimiento a
partir de definir problemas de
informacion relevante (CG2).
Aplica los elementos
fundamentales de la redaccién

Clase magistral del profesor. A
continuacion, desarrollo por el
alumno de cartografias
conceptuales.

Uso de técnicas del método de
Aprendizaje basado en problemas.

Reporte por escrito al
final del tema que
demuestre el dominio de
los conceptos bésicos de
la mecéanica cuantica y la
necesidad de esta para
la descripcion de
fenbmenos que la teoria
clasica falla en describir.
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cientifica (CG3).

Movimiento traslacional: la
particula en una caja
Construye modelos para la
descripcidn tedrica de sistemas
y fendmenos quimicos (QUIM4).

Movimiento vibracional: el
oscilador armonico

Identifica la manera en que las
interacciones a nivel atémico,
molecular y mesoscaopico
determinan la estructura y
propiedades de la materia
(QUIMA4).

Movimiento rotacional
Construye modelos para la
descripcion tedrica de sistemas
y fenébmenos quimicos (QUIM4).

Muestra habilidad para la
observacion del fenbmeno u
objeto de estudio en su campo
atencional (CG4).

Atomos hidrogenoides.
Construye el Hamiltoniano y

escribe la ecuacién de
Schrédinger de sistemas
polielectronicos (QUIMA4).

Accede a diferentes fuentes de

Trabajo en equipo para la
elaboracion de resumenes.

Trabajo en equipo para la
integracion del contenido de la
asignatura en un material educativo
novedoso.

Aprendizaje basado en proyectos.

Presentacién electronica
y exposicion de un tema
gue muestre como el
modelo tedrico es
aplicable a la descripcion
de sistemas con
aplicacion tecnoldgica
(puntos cuanticos,
transistores de efecto
tinel resonante, etc.)

Reporte por escrito que
muestre el dominio del
concepto de cuantizaciéon
de los niveles
energéticos y su
aplicacion en la
descripciéon de espectros
atémicos.

Cuestionarios
autoevaluados y
corregidos que
demostraran que el
alumno es capaz de
hacer uso de los
conceptos basicos de la
guimica cuantica para la
resolucion de problemas
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informacion (journal revistas
cientificas, bases de datos,
indices, etc.) de calidad (CG2).

Muestra un desempefio abierto,
sencillo, tolerante, congruente y
objetivo al comunicar el saber
cientifico (CG3).

clasicos del temay su
aplicacion.

FUENTES DE INFORMACION
(Bibliografia, direcciones electrénicas)

EVALUACION DE LOS APRENDIZAJES
(Criterios e instrumentos)

Ira N. Levine Quantum Chemistry. Boston-

Pearson, 7" Edition (2014).

McQuarrie (2008). Quantum Chemistry.
University Science Books

Bertran J., Branchadell V., Moreno M. and Sodupe
M. Quimica Cuantica. Fundamentos vy
Aplicaciones Computacionales. Ed. Sintesis.
(2002).

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

Francisco Dominguez-Adame Fisica del Estado
Solido: Teoria y Métodos Numéricos, Ediciones
Paraninfo. (2001).

Evaluacién diagnéstica.
Examen del conocimiento previo sin valor en la
ponderacion final

Evaluacion de reportes. 10%
Instrumentos: Rubrica
Criterios:
e Redaccién y ortografia.
e Organizacion del contenido.
e Correcta aplicacion de la redaccion
cientifica.
e Interpretacion de resultados basada en
conceptos y experimentos.

Evaluacién periodica de cuestionarios y
conjuntos de problemas. 10%
Instrumentos: Cuestionarios y conjuntos de
ejercicios.

Criterios:
e Todas las preguntas y ejercicios estan
resueltos.
e Los ejercicios planteados se revisan y
corrigen.

Evaluacién de presentacion electronicay
exposicion. 40%
Instrumentos: Rubrica
Criterios:
e Redaccion y ortografia.
e Argumentos precisos, relevantes y
apoyados en hechos.
e Organizacion del contenido.
o Diagramas e ilustraciones.

e Correcto uso del lenguaje cientifico en
la exposicion de ideas.
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Examenes Parciales. 40%
Instrumentos:

Problemas de opcién mdltiple
Solucién de ejercicios

Preguntas conceptuales de verdadero
falso

Criterios:

Los ejercicios tienen un desarrollo
matematico y/o conceptual adecuado.

Cronograma del avance programatico

Objetos de Semanas

aprendizaje 213|415 819(10|11]12|13|14|15|16
Postulados de la X | X | X
Mecanica Cuantica
Movimiento X X

traslacional: la
particula en una caja

Movimiento
vibracional: el
oscilador armonico.

Movimiento rotacional

Atomos hidrogenoides.
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