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1. IDENTIFICACION DEL CURSO

Nombre de la materia

Quimica Computacional

Clave de la materia: Horas de teoria: Horas de préctica: Total de Horas: Valor en créditos:

40 20 60 6

Tipo de curso: (Margue con una X)

C=Curso | [ P=Practica | | CT=Curso-Taller | X [ M=Médulo | [ C=Clinica | | S=Seminario |

Nivel en que ubica: (Margue con una X)

L=Licenciatura | X ] P=Posgrado |
Prerrequisitos formales (Materias previas Prerrequisitos recomendados (Materias sugeridas en la ruta académica
establecidas en el Plan de Estudios) aprobada)

Ecuaciones Diferenciales, Tecnologias de la Informacion y
Comunicacion.

Departamento: Ciencias de la Tierray de la Vida

Carrera: Ingenieria Bioquimica

Avrea de formacion: Optativa

Historial de revisiones: Fecha: Responsable:

Elaboracion Dr. David Alejandro Herndndez Velazquez
Dr. Francisco José Tenorio Rangel

Academia: Quimica

Aval de la Academia:

2. OBJETIVO GENERAL

Que el alumno sea capaz de determinar y analizar las geometrias moleculares, reactividades y
propiedades de sistemas de interés empleando métodos derivados de mecanica molecular, ab initio,
semiempiricos y de Teoria de Funcionales de la densidad.

3. CONTENIDO

Temas y Subtemas

Sistema operativo Linux.

Superficie de energia potencial.

Mecénica Molecular.

Mecéanica cuantica en Quimica Computacional. Métodos ab initio.
Métodos Semiempiricos.

Teoria de Funcionales de la Densidad.
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