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DESCRIPCION DE LA UNIDAD DE APRENDIZAJE/ CURSO:

Presentar los diversos métodos tedéricos para estudiar las propiedades y reactividad quimica molecular
mediante el uso de paquetes comerciales.

Conocer y comprender como los métodos tedricos pueden apoyar el trabajo experimental

COMPETENCIA PRINCIPAL QUE SE DESARROLLA:

AEL: Atributo de Egreso 1. Identificar, formular y resolver problemas complejos de ingenieria
aplicando los principios de las ciencias béasicas e ingenieria

CD1. El alumno identifica las variables y parametros involucrados en los problemas a resolver. CD4.
El alumno integra conocimientos de ciencias basicas y de ingenieria para formular y resolver problemas
mediante la interpretacion de modelos.

AE3: Desarrollar y conducir una experimentacion adecuada; analizar e interpretar datos y
utilizar el juicio ingenieril para establecer conclusiones.




DOMINIOS OBJETOS DE RESULTADOS DE | METODOLOGIA EVIDENCIAS
(Se toman de las ESTUDIO APRENDIZAJE (Estrategias, (Productos
competencias) (Contenidos (Se plantean de secuencias, tangibles que
necesarios para los dominiosy recursos permiten valorar
desarrollar cada contenidos) didacticos) los resultados de
uno de los aprendizaje)
dominios)
E3. SINTESIS Y 1. TEORIA DE
FORMULACION ORBITALES E3
MOLECl_J!_ARES - Aplica la teorfa, el Autoaprendizaje Cuestionario
Disefia y/o modifica éﬁldzunmon de modelado moleculary | (resolucién de resuelto de forma
métodos y 12 dperador la simulacion cuestionarios): individual en
operaciones Hamiltoniano. computacional parala | ¢ oy o ingividual |
encaminados a la 1.2.1 Principio seleccion de los
- variacional. mponent
elaboracion, 1.2.2 Aproximacion Zzecpuoadeosisn el ) Tqrfaas
purificacion, Born-Oppenheimer. | yesarrolio de nuevos indviduaies
formulaqon y |1.3 Combinacion compuestos.  Blsqueda y
caracterizacion de ineal de orbitales i , flisi
_ atémicos CLOA. - Utiliza los métodos andlisis de
sustancias y 1.4 Funci6n de onda | de quimica informacién

productos.

P6 INVESTIGACION

Investiga, selecciona
y estructura
estrategias que
permitan resolver
problemas especificos
del campo profesional
del quimico

B3 COMUNICACION

Utiliza diversos
lenguajes y fuentes
de informacioén para
comunicarse
efectivamente.

de muchos
electrones.

2. FUNCIONES DE
BASE

2.1 Tipos de
funciones de base.
2.2 Bases
polarizadas y
difusas.

computacional y
tedrica para la
interpretacion de
resultados
experimentales.

P6

- Aplica el método
cientifico.

- Selecciona y califica
informacion.

B3

- Desarrolla su
capacidad de
comunicacion verbal y
escrita de forma
efectiva.

- Habilidades de
lectura e
interpretacion de
textos.

- Demuestra dominio
béasico en el manejo
de recursos
documentales y
electrénicos.

- Recopila, analiza'y
aplica informacion de
diversas fuentes.




- Maneja y aplica
paquetes
computacionales para
desarrollar
documentos y
presentaciones.

- Utiliza creativamente
la informacion para
atender problemas o
tareas especificas.

- Localiza fuentes de
informacion de
calidad, aplica
principios para la
organizacién de dicha
informacion.

3. MECANICA
MOLECULAR

3.1 Ecuacion de
energia potencial.
3.1.1 Términos de
energia potencial.
3.2 Campos de
Fuerza.

3.3 Ventajas y
desventajas.

3.4 Aplicacién de los
métodos de
Mecanica Molecular.

E3

- Aplica la teoria, el
modelado molecular y
la simulacién
computacional para la
seleccion de los
componentes
adecuados en el
desarrollo de nuevos
compuestos.

- Utiliza los métodos
de quimica
computacional y
tedrica para la
interpretacién de
resultados
experimentales.

P6

- Aplica el método
cientifico.

- Selecciona y califica
informacion.

B3
- Desarrolla su
capacidad de

Autoaprendizaje
(desarrollo de
calculos):

- Tareas
Individuales

- Desarrollo de
célculos tebricos

Aprendizaje
colaborativo
(elaboracién de
proyecto):

- Andlisis y
discusién de grupos
- Tareas en equipo

Presentacion de
reportes incluyendo
los resultados
obtenidos de la
simulacién
computacional del
sistema molecular
seleccionado.

Elaboracion de un
proyecto para la
escritura de un

articulo cientifico
incluyendo los

resultados
obtenidos.
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comunicacion verbal y
escrita de forma
efectiva.

- Habilidades de
lectura e
interpretacion de
textos.

- Demuestra dominio
béasico en el manejo
de recursos
documentales y
electrénicos.

- Recopila, analiza 'y
aplica informacion de
diversas fuentes.

- Maneja y aplica
paquetes
computacionales para
desarrollar
documentos y
presentaciones.

- Utiliza creativamente
la informacién para
atender problemas o
tareas especificas.

- Localiza fuentes de
informacion de
calidad, aplica
principios para la
organizacion de dicha
informacion.

4. METODOS
SEMIEMPIRICOS.
4.1 Introduccién.
4.2 Método de
Huckel y Huckel
extendido.

4.3 Métodos
MINDO, AM1, PMS3,
PM5 y PM6.

4.4 Ventajas y
desventajas.

E3

- Aplica la teoria, el
modelado molecular y
la simulacién
computacional para la
seleccién de los
componentes
adecuados en el
desarrollo de nuevos
compuestos.

- Utiliza los métodos
de quimica

Autoaprendizaje
(resolucion de
cuestionarios):

- Estudio Individual

- Tareas
Individuales

- Basqueda 'y
analisis de
informacion

Cuestionario
resuelto de forma
individual en
cuaderno.

Presentacion de
reportes incluyendo
los resultados
obtenidos de la
simulacién
computacional
empleando
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4.5 Aplicaciones y
comparaciones
entre métodos.

computacional y
tedrica para la
interpretacién de
resultados
experimentales.

P6

- Aplica el método
cientifico.

- Selecciona y califica
informacion.

B3

- Desarrolla su
capacidad de
comunicacion verbal y
escrita de forma
efectiva.

- Habilidades de
lectura e
interpretacién de
textos.

- Demuestra dominio
basico en el manejo
de recursos
documentales y
electrénicos.

- Recopila, analiza'y
aplica informacion de
diversas fuentes.

- Maneja y aplica
paquetes
computacionales para
desarrollar
documentos y
presentaciones.

- Utiliza creativamente
la informacion para
atender problemas o
tareas especificas.

- Localiza fuentes de
informacion de
calidad, aplica
principios para la
organizacion de dicha
informacion.

Autoaprendizaje
(desarrollo de
calculos):

- Tareas
Individuales

Aprendizaje
colaborativo
(elaboracién de
proyecto):

- Analisis y
discusion de grupos

- Tareas en equipo

diferentes métodos
semiempiricos.

Elaboracion de un
proyecto para la
escritura de un

articulo cientifico
incluyendo los

resultados
obtenidos.




5 .AB-INITIO.

5.1 Introduccion.
5.2 Teoria Hartree-
Fock.

5.3 Correlacion
electrénica.

5.4 Ventajas y
desventajas.

5.5 Aplicaciones y
comparacion entre
métodos.

E3

- Aplica la teoria, el
modelado molecular y
la simulacion
computacional para la
seleccion de los
componentes
adecuados en el
desarrollo de nuevos
compuestos.

- Utiliza los métodos
de quimica
computacional y
tedrica para la
interpretacién de
resultados
experimentales.

P6

- Aplica el método
cientifico.

- Selecciona y califica
informacion.

B3

- Desarrolla su
capacidad de
comunicacion verbal y
escrita de forma
efectiva.

- Habilidades de
lectura e
interpretacion de
textos.

- Demuestra dominio
basico en el manejo
de recursos
documentales y
electrénicos.

- Recopila, analiza 'y
aplica informacioén de
diversas fuentes.

- Maneja y aplica
paquetes
computacionales para
desarrollar

Autoaprendizaje
(resolucion de
cuestionarios):

- Estudio Individual

- Tareas
Individuales

- Busqueda y
analisis de
informacion

Autoaprendizaje
(desarrollo de
calculos):

- Tareas
Individuales

- Desarrollo de
calculos teodricos

Aprendizaje
colaborativo
(elaboracién de
proyecto):

- Andlisis y
discusién de grupos

- Tareas en equipo

Cuestionario
resuelto de forma
individual en
cuaderno.

Presentacion de
reportes incluyendo
los resultados
obtenidos de la
simulacién
computacional
empleando el
método Hartree-
Fock

Elaboracion de un
proyecto para la
escritura de un

articulo cientifico
incluyendo los

resultados
obtenidos.




documentos y
presentaciones.

- Utiliza creativamente
la informacion para
atender problemas o
tareas especificas.

- Localiza fuentes de
informacion de
calidad, aplica
principios para la
organizacion de dicha
informacion.

6. TEORIA DE
FUNCIONALES DE
LA DENSIDAD
(DFT).

6.1 Introduccioén.
6.2 Teoremas de
Hohenber-Kohn.
6.3 Ecuaciones de
Kohn-Sham.

6.4 Funcionales de
intercambio y
correlacion.

6.4.1 Aproximacion

local de la densidad.

6.4.2 Aproximacion
de gradiente
generalizado.

6.5 Tipos de
Funcionales.

6.9 Ventajas y
desventajas.

6.10 Aplicacion y
comparacion entre
funcionales

E3

- Aplica la teoria, el
modelado molecular y
la simulacién
computacional para la
seleccion de los
componentes
adecuados en el
desarrollo de nuevos
compuestos.

- Utiliza los métodos
de quimica
computacional y
tedrica para la
interpretacion de
resultados
experimentales.

P6

- Aplica el método
cientifico.

- Selecciona y califica
informacion.

B3

- Desarrolla su
capacidad de
comunicacion verbal y
escrita de forma
efectiva.

Autoaprendizaje
(resolucion de
cuestionarios):

- Estudio Individual

- Tareas
Individuales

- Basqueda y
andlisis de
informacion

Autoaprendizaje
(desarrollo de
célculos):

- Tareas
Individuales

- Desarrollo de
calculos teodricos

Aprendizaje
colaborativo
(elaboracion de
proyecto):

- Andlisis y
discusion de grupos

Cuestionario
resuelto de forma
individual en
cuaderno.

Presentacion de
reportes incluyendo
los resultados
obtenidos de la
simulacién
computacional
empleando
diferentes
funcionales en el
célculo de
propiedades
tedricas.

Elaboracion de un
proyecto para la
escritura de un
articulo cientifico
incluyendo los
resultados
obtenidos.




- Habilidades de
lectura e
interpretacién de
textos.

- Demuestra dominio
basico en el manejo
de recursos
documentales y
electrénicos.

- Recopila, analiza 'y
aplica informacion de
diversas fuentes.

- Maneja y aplica
paquetes
computacionales para
desarrollar
documentos y
presentaciones.

- Utiliza creativamente
la informacion para
atender problemas o
tareas especificas.

- Localiza fuentes de
informacion de
calidad, aplica
principios para la
organizacioén de dicha
informacion.

- Tareas en equipo

7. CALCULO DE
PROPIEDADES
QUIMICAS.
7.1 Optimizacion de
la geometria
molecular.
7.1.1 Superficie de
energia potencial.
7.2 Frecuencias
Vibracionales.
7.1.2 Espectros
Infrarrojos (IR).
7.3 Propiedades
electrénicas.

E3

- Aplica la teoria, el
modelado molecular y
la simulacién
computacional para la
seleccion de los
componentes
adecuados en el
desarrollo de nuevos
compuestos.

- Utiliza los métodos
de quimica
computacional y
tedrica para la
interpretacién de

Autoaprendizaje
(resolucion de
cuestionarios y
desarrollo de
calculos ):

- Estudio Individual

- Tareas
Individuales

- Basqueda 'y
andlisis de
informacion

Presentacion de
reportes incluyendo
los resultados
obtenidos de la
simulacién
computacional en
célculos de las
propiedades
quimicas de interés.
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7.4 Reactividad
Quimica global y
local.

7.5 Propiedades de
estado basal.

7.6 Propiedades de
estado excitado..

resultados
experimentales.

P6

- Aplica el método
cientifico.

- Selecciona y califica
informacion.

B3

- Desarrolla su
capacidad de
comunicacion verbal y
escrita de forma
efectiva.

- Habilidades de
lectura e
interpretacién de
textos.

- Demuestra dominio
basico en el manejo
de recursos
documentales y
electrénicos.

- Recopila, analiza 'y
aplica informacion de
diversas fuentes.

- Maneja y aplica
paquetes
computacionales para
desarrollar
documentos y
presentaciones.

- Utiliza creativamente
la informacién para
atender problemas o
tareas especificas.

- Localiza fuentes de
informacion de
calidad, aplica
principios para la
organizacion de dicha
informacion.

- Desarrollo de
céalculos tedricos




FUENTES DE INFORMACION
(Bibliografia, direcciones electronicas)

EVALUACION DE LOS APRENDIZAJES
(Criterios, ponderacion e instrumentos)

Andrés J., Beltran J. Quimica Tedrica 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. Ed. John Wiley & Sons. (2001).

Bertran J., Branchadell V., Moreno M. and Sodupe M.
Quimica Cuéantica. Fundamentos y Aplicaciones
Computacionales. Ed. Sintesis. (2000).

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

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

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

Cramer Christopher J. Essentials of Computacional
Chemistry. Theories and Models. Segunda Edicion.
Ed. John Wiley & Sons, Ltd. (2004).

Fisica del Estado Sélido: Teoria y Métodos Numéricos,
Francisco Dominguez-Adame, Ediciones Paraninfo.
(2000).

Molecular Dynamics Simulation: Elementary Methods, J.
M. Haile, Wiley (1997).

e Methods for the numerical solution of partial
differential equations, Dale U. Von Rosenberg,
Publishing division (1977).

Continua:

- Participacion diaria.

- Resolucion de problemas numéricos
- Presentacién de reportes.

- Investigacion diaria.

- Realizacion de tareas asignadas.

Reconocimientos parciales:
- Evaluacion Escrita.

- Actividades integradoras y de aplicacion de
conocimientos.

Reconocimiento final:

- Presentacién de un articulo de investigacion
presentando los resultados obtenidos de la
simulacién computacional del sistema molecular
seleccionado.

Criterios de evaluacion:
1. Sistemas moleculares de interés.

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

3. Fundamentos teoricos.
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7. Conclusion

8. Aporte cientifico.

6. Discusion de resultados.

4. Aplicacién de los conocimientos adquiridos durante
el curso de Quimica Tedrica y Computacional

5. Determinacion tedrica de la mayor cantidad posible
de propiedades moleculares.

CRONOGRAMA DEL AVANCE PROGRAMATICA

Objetos de aprendizaje

Semanas

112|134 |5|6 |78

9

10

11

12

13

14

15

16

. | ORBITALES MOLECULARES X

. I FUNCIONES BASE X | X

. Il MECANICA MOLECULAR X | X

. IV SEMIEMPIRICOS X | X | X

.V Ab-inito

. VIDFT

. VIl PROPIEDADES QUIMICAS
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