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PROGRAMA DE ESTUDIOS
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UNIDAD DIVISION
IZTAPALAPA C.B.IL
POSGRADO EN QUIMICA TRIMESTRE
I 6 IV
CLAVE UNIDAD DE ENSENANZA APRENDIZAJE CREDITOS
214655 Fisicoquimica Computacional.
OBL.( ) OPT.(X)
HORAS 4.5 HORAS SERIACION
TEORIA PRACTICA Autorizacion
OBJETIVO(S)

Que el alumno sea capaz de usar y entender los diversos métodos teéricos para estudiar reactividad quimica

y termodindmica molecular mediante el uso de paquetes comerciales.

Que el alumno comprenda cémo los métodos tedricos pueden apoyar el trabajo experimental.

CONTENIDO SINTETICO

Meétodos semiempiricos.

Meétodos Hartree-Fock

Meétodos post Hartree-Fock

Métodos de optimizacién de geometria y busqueda de estados de transicion.
Aplicaciones a reactividad quimica y determinacion de propiedades fisicas.
Espectros moleculares.

Mecanismos de reaccion.

Efecto de disolvente.

Funciones de particién molecular.

MODALIDADES DE CONDUCCION DEL PROCESO DE ENSENANZA-APRENDIZAIE

Clases impartidas por el profesor y sesiones en el laboratorio de computo.

MODALIDADES DE EVALUACION

Presentacion y discusion de proyectos realizados mediante el uso de las herramientas aprendidas.
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