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TEORIA 4.5 PRACTICA Autorizacién
OBIJETIVO(S)

Que el alumno:

Comprenda los fundamentos de la teoria de funcionales de la densidad de Atomos y Moléculas.
Comprender los conceptos de reactividad quimica generados dentro del marco de la teoria de funcionales de
la densidad.

Aplique la teoria de funcionales de la densidad a casos seleccionados.

CONTENIDO SINTETICO.

Matrices de densidad.

Teoria de funcionales de la densidad.
M¢étodo de Kohn y Sham.
Reactividad quimica.

MODALIDADES DE CONDUCCION DEL PROCESO DE ENSENANZA-APRENDIZAJE

Exposicion oral del profesor complementario, si el profesor lo considera necesario, con la presentacion de
seminarios por parte del alumno. Analisis y discusién de articulos de investigacién y revision bibliografica.

MODALIDADES DE EVALUACION

Evaluaciones periodicas

Quedari a juicio del profesor la aplicacién de las siguientes modalidades adicionales: evaluacién global
final, presentacion de seminarios por parte de los alumnos y entrega de reportes y tareas. En su caso, el
profesor ponderard a su criterio la contribucién de cada una de las modalidades elegidas a la calificacién
final.
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