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OBJETIVOS GENERALES DE LA ASIGNATURA.

Comprender la filosofia de los paquetes computacionales para célculos en
Quimica Tebrica.

Resolver problemas sencillos utilizando los paquetes computacionales para
célculos en Quimica Teorica.

UNIDAD 1: EL USO DE PAQUETES COMPUTACIONALES PARA CALCULOS
EN QUIMICA TEORICA.

Numero de horas de teoria:12.

OBJETIVO DE LA UNIDAD.

Ejecutar calculos sencillos de SP, optimizacion de geometrias y localizacion de ET
y analizar los resultados, desde el punto de vista conceptual y computacional.

1.1 El archivo de entrada para un calculo en quimica tedrica.

1.2 Calculos de un single point.

1.3 Optimizacion de geometrias.

1.4 Localizacién de Estados de Transicion.

1.5 Aplicaciones y Resolucién de problemas.

UNIDAD 2: CALCULOS DE PROPIEDADES POR DIVERSOS METODOS.
Numero de horas de teoria:36.
OBJETIVO DE LA UNIDAD.
Ejecutar célculos sencillos a diferentes niveles de la teoria, de indices energéticos
y electronicos y analizar los resultados obtenidos desde el punto de vista
conceptual y computacional.
2.1 Mecénica y Dinamica Molecular.
2.1.1 Aplicaciones y Resolucién de problemas.
2.2 Métodos semiempiricos para cumulos y moléculas.
2.2.1 Aplicaciones y Resolucién de problemas.
2.3 Métodos ab initio para cimulos y moléculas.
2.3.1 Aplicaciones y Resolucién de problemas.
2.4 Teoria de funcionales de la densidad para cumulos y moléculas.
2.4.1 Aplicaciones y Resolucién de problemas.
2.5 Teoria de funcionales de la densidad para sélidos.
2.5.1 Aplicaciones y Resolucion de problemas.

METODOLOGIA DE ENSENANZA-APRENDIZAJE.

Minima exposicién del profesor, la cual debe ser de una o dos clases por tema y
debatir el contenido a través de seminarios en donde se discutan articulos de
revistas y actividades practicas donde se desarrollen ejercicios y problemas (6 se
analicen ejemplos de los libros). Se recomienda el uso de acetatos, diapositivas, u
otros medios audiovisuales en los que los mismos estudiantes puedan apoyarse
para su exposicion.

Esta técnica de ensefianza, requieren de la participacion activa del estudiante y de
sesiones de asesorias por parte del profesor, y tienen la ventaja de desarrollar en
el estudiante habilidades importantes para su futura accién profesional como son
la exposicion oral, y la capacidad de sintetizar, analizar y generalizar, entre otras.
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Tanto en los seminarios como en las actividades préacticas sera obligado el uso de
paquetes computacionales.

PROPUESTA DE EVALUACION.

Una evaluacién escrita de conceptos generales, ademas de la participacion en los
Seminarios y actividades practicas (entrega de trabajos escritos).

PERFIL PROFESIOGRAFICO DEL DOCENTE.

Maestria en Fisicoquimica 6 Doctorado en Ciencias Quimicas ambos con
orientacion hacia la Quimica Teorica.
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