AT\

Casa abiferla af tiempo

UNIVERSIDAD AUTONOMA METROPOLITANA

PROGRAMA DE ESTUDIOS
I | |
UNIDAD DIVISION
IZTAPALAPA CB.IL
POSGRADO EN QUIMICA TRIMESTRE
I
CLAVE UNIDAD DE ENSENANZA APRENDIZAJE CREDITOS
214634 Estructura Atémica y Molecular,
OBL. (X) OPT.() 9
HORAS HORAS SERIACION
TEORIA 4.5 |PRACTICA Autorizacién
OBJETIVO(S)

Que el alumno comprenda y aplique los métodos de la mecénica cuantica en sistemas de interés quimico.

CONTENIDO SINTETICO.

Momento angular, espin y antisimetria.
Métodos aproximados. Teorfa de perturbaciones y método variacional.
Atomos polielectronicos.

Estructura molecular:

Aproximacién de Born-Oppenheimer.

Métodos semiempiricos y ab initio.

Teoria de orbitales moleculares en moléculas diatémicas (LCAQO).
Moléculas poliatémicas. Métodos de Huckel y semiempiricos.
Vibracién y rotacion molecular.

Introduccién a la espectroscopia.
Teoria de perturbaciones dependiente del tiempo, momento y reglas de seleccion.

Aplicaciones:

Aplicaciones cualitativas de la teoria de orbitales moleculares.
Propiedades eléctricas y magnéticas de moléculas.
Reactividad quimica.
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MODALIDADES DE CONDUCCION DEL PROCESO DE ENSENANZA-APRENDIZAJE

Exposicién oral por parte del profesor y realizaciéon de un proyecto de aplicaciéon de los conceptos. Se
recomienda dedicar una semana a la revisién de los conceptos relacionados con sistemas de una particula y
al menos dos semanas a las aplicaciones.

MODALIDADES DE EVALUACION

Se sugiere la aplicacion de al menos dos evaluaciones escritas ademads de la discusion de un proyecto.
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