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OBJETIVO(S):

En este curso se presentaran los conceptos y técnicas avanzadas de uso ya comin para
comprender el enlace quimico y predecir las propiedades y reactividad de moléculas. Este
curso complementa y extiende el de Quimica Cuantica I y es la puerta de entrada para el
estudio serio del modelado molecular.

UNIDADES TEMATICAS

NUMERO DE UNIDAD
HORAS POR
UNIDAD
5T-6P 1. Revision de Mecanica Cuantica
11 H
6T-8P 2. Teoria de momento angular
14 H 2.1. esquemas de acoplamiento

2.2. atomos
2.3. moléculas

5T-6P 3. Método Hartree-Fock
11
5T-6P 4. La correlacion electrénica
11 4.1.Interaccion de configuraciones

4.2. Método de campo autoconsistente multiconfiguracional
4.3. Método de campo autoconsistente en espacio activo completo
4.4.Teoria de perturbaciones de Moller-Plesset

6T-8P 5. Método de los funcionales de la densidad electronica
3T:};P 6. Analisis de Poblaciones
5T-$P 7. Teoria de atomos en moléculas
4T:}:P 8. Potenciales electrostaticos
4T:}gP 9. Superficies de energia potencial, acoplamiento electrén-vibracion
STTgP 10. Elementos de Fotoquimica
11

SUMA 48T-64P=112H
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SUGERENCIAS DIDACTICAS

En todo el curso se usan ejercicios computacionales como una forma especifica de practica,
y es posible graduar su complejidad a las capacidades y a los intereses especificos del
alumno.

FORMA DE EVALUAR
Examenes parciales, finales y proyecto.

PERFIL PROFESIOGRAFICO DE QUIENES PUEDEN IMPARTIR LA ASIGNATURA
Quimicos con especialidad en quimica cuantica.




