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PROGRAMA DE LA MATERIA: CLAVE:
QUIMICA ORGANICA AVANLADA [}
ETAPA FORMATIVA: ASIGNATURA:

No. DE CREDITOS: 10 FROGRAMAS ACADERICOS:
SEMESTRE RECOMENDADO: Fosgrado en Ciencias.

HORAS A LA SEMANA: 5

TECORIA: 5

PRACTICA: O

REQUIBITOS:

OBJETIVO: Al término del curso, el alumno serd capaz de reconocer los diferentes tipos

de resccion de los compuestos organices. Ademas, deberd saber la astarsoguimica y
mecanismes que operan 8n cada una de estas reacciones.

CONTENIDO TEMATICO

MUMERD: TEMA:
1 Reacciones por radicales libres y fotoguimica.
2 Readucciones,
3 Oxidacian.
4 adicion nuclenfilica a sistemas carbonllicos-insaturados.
B Recrdenamientos

TEMARIQ

1. Reacciones por radicales libres y fetoquimica.
1.1. Generacion, Caracterizacion y Atrapamiento de Radicales
1 2. Caracteristicas da los Mecanismos que Invelucran Radicales
1.3. Reacciones de Substitucion y Adicion por Radicales

2. Reducciones.

2.1.Hidrogenacidén heterogenea

2.2 Hidrogenacién homogenea

2.3 Reduccidn con reactivos de aluminio
2.4 Reduccidn con reactivos de boro
2.5.Reduccion con hidrures de estafio
2.6.Reduccidn con hidruros de silicio
2.7.Reduccidn con metales alealines

3. Oxidacién.
3.1 Oxidaciones con reactivos metalicos
3.1.1.Reactivos de cromo
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3.1.2.Reactivos ce manganeso
3.1.3.Reactivas de rutenio
2.1.4.Eeactivos de plata

3.2 Oxidacion con ctros mctaics.
3.2.1 Tetradxidu de osmio
3.2.2 MoOg-piridina
3.2.3.Oxidacicn de Tsuji
3.2.4 Oxidacién de Oppenauer
3.2.5.Tetra-acetato de plomo
3.2.6 Dioxide de selanio
3.2.7.Owidacion de Wacker
3.2.8.Oximercuracian

3.3, Oxidacion con dimelilsulfdxido activado
3.3.1.0xidacion de Swearn
3.3.2. Oxidacion de Moffalt
3.2.2.Oxidacion de Parikh-Doering
3.2.4.Oxidacion de Coray-Kim
3.3.5. 0Oxidacion de Kornblum

3.4, Qxidacidn con perécidos y peraxiacidos.

3.4 .1 Reaccion de Prilezhaev
3.4.2 Epoxidacion de celonas [ L
2.4.3.Epoxidacién de Hembost

3.4 4 Cxidacion de Rubottom

-inssturadas

3.4 .5 Epoxidacion asimelrica de Jacobsen

3 4 / Epoxidacién asimétrica de Sharpless

3.4.7 Cinidroxilacion asimétrica de Sharpless

=4 8 Aminohidroxilacidn asiméirica de Sharpless
3 4 9 Oxidacion con meiloxorutenio (MTO)

3.4.10 Oxaziridinas

3.4.11 Cioxiranos

1.5 Oxidacion con Oxigeno ¥ azono.

3.5.

3.5.1. Oxigenc singulete
Czanolisis

Otros,

0 1BX

Dess-Martin Pernodinano
Rompimiznto de 1,2-dioles
. Oxidacion de Baeyer-Villege:
Bromohidrinas
Lodolactonizacion

CAN

oG

4. Adicién nucleofilica a sistemas carbonilicos insaturados.
4.1 Adicién asimétrica conjugada de heteroatomos

411 Adicion diastereoselectiva de oxigene eome nuclaofilo
4.1. 2 Adicion enantioselectiva de oxigenc i‘g;mn ief.:f C

ajﬁ
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4.1.3. Adicisn diasterecsealactiva de nitrdgene comao nucieatilo
4 14 Adicion enantiosslectiva de nitragene camo nucleofio
4 1 5. Adicion diasterecselectiva de azufre como nucleofilo
416 Agican enantioselestiva deazulie como nuckeoiio
41,7, Adicien diastarscselectiva de clarn

4.2, Adician asimétrica conjugada.
4.2.1. Adicién de organocupratos
422 Adicien snantoselactiva de reactivos de Grignard
4.2.3. Adicién de reactives litidiados
424 Adicion de reactives de aluminio
428 Adicion de reactivos de zine
4.2 8 Adicion de 1,3-dicarbonilos
4.2.7, Adicion de nitroalcannas
4.2 8 Resceion de Mukaiyama-Michasl
4.2.9. Adicidn basada en radicalas

4.2. Reacciones varias.
4.3.1. Beaccidn ananlioselectiva de Meerwin
4.3.2. Reduccion conjugada
433 Epoxidacicnes
434, Reaccidn de Baylis-Hillman

B. Reardenamienios.

5.1. Contraceion de anilios inducido por acidos
511 Reordanamiento de Wagner-Meerwain
512 Reordenamicnto pinacolico
£.1.3. Reordenamisnto de epoxidos

52 Cantraceldn de anillos inducido por bases
521 Resordenamiento de Favorskii, favorecido por alcdxides y aminas

5 3. Reordenamienios oxidativos
531 Contraccion de anilles indusido por talioflll}, plome (IV), selenio (1V)

y yodo hipervalents

5.4. Reordenamisnio dienona-fenol

55, Beordenamianto de Fries

5.8. Reordenamiznte de Tiffensau-Demianoy

5.7. Reordenamiento de Wolf f

5.8, Sintesis de Arndt-Eistert

5.5, Regrdenamiento de Beckmann

5.10. Reordenamiento de Stieglitz

41, Reordenamients de Baeyar- Villiger

5 12 Reordenamiento de Hofmann

5.13. Feordenamiento de Lossen

5 14, Regrdenamiento de Curtius

515 Reardenamiento de Schmidt

5.16. Regrdenamiento bacllico

5.17. Reaccitin de Ramberg-Backlund

J.A.E.
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2 (a) Rheault, T. R.; Sibi, M. P, ‘Radical-mediated annuiaticns” Synthesis 2003,

803. (b} Li, J. J. "Free Radical chemistry of three-membared heterocycies”
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PROGRAMA DE LA MATERIA: CLAVE:
QUIMICA ORGANOMETALICA

ETAPA FORMATIVA: ASIGNATURA;

MNo. DE CREDITOS: 10 PROGRAMAS ACADEMICOS:
SEMESTRE RECOMENDADOD: =osgrado an Ciancias

HORAS A LA SEMANA: 5
TEORIA: &

PRACTICA: O
REQUISITOS:

OBJETIVO: Que &l glumno ssa capaz da analizar y disculir aspectos fundamentales y
avanzados de la Quimica de los compuestos organometalices, asi como de conocer su
importancia v aplicaciones en Cluimica Organica v Catalisis.

CONTENIDO TEMATICO

=

Introduccidn a la Guimica Organcmetalica y clasifiearion de log sompuesios
crganometalicas.

Quimica organometaiica de los grupos 1y 2.

Compuestos organometalicos del grupo 13.

Compuestos organrometalicos del grupo 14 (3, Ge, 8n. Ph).

Propiedades Generales de los Complejos Crganometalicos de los elementos
transicionales.

Los compuastos con enlaces Metal-Carbono y Metal-Hidragene,
Reacciones de sustitucion de liganies.

Compigjos con ligantes P (simbolo)

. La adicion oxidativa y 13 ehiminacion reductiva.

10. Las reacciones de insercién y aiiminacion.

11, Adicién v abstraccion nucleefilica y electrofilica,

12. Catalisis con compuestas arganometaticos.

SRR

o m =

TEMARIO

1.- Introduccién a la Quimica Organometalica y clasificacion de los compuestos
organometalicos

1.1 Los compuestos de coordinacion de Wemer
1 2 El efecto trans

1.3 Ligantes duros y blandos

1 4 La teoria de Campo Cristaling

1.5 La teoria del Campo Ligante

1 & La retrodonacién y la electronautralidad
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1.7 Histena ce la Quimica Qrgannmetalica

1.8 Energia, polaridad y reactividad del enlace M-C

1.9 Métodos generales de preparacion de los compuastos organcmetalicos de los
glemenios representativos

2.- Quimica organometalica de los grupos 1y 2

2.1 Compuestos organolitio

2 1 7 Fatructura an estado solido y en disclucion. Tearlas de enlace.
2.1.3 Metodos de preparacion

2 1.4 Reactividad

2 2 Compuestos organoberilio

2.2.1 Estructura en estadn salido y en disolucion. Tecrias de enlacs.
2.2.2 Matodes de preparacion

2.3 Compuestos organomagnesic

2.3.1 Estructura en estado sélido y en disolucidn. Teorias de anlace
2.3.2 Métodos de praparacion

2.3.3 Reactividad

Compuestos organometalicos del grupo 13

1 Compuastos organometalicos de borg

.1 Enlace

.2 Hidrobaracidn catalizada y no catalizada

2 Compuestos organcaluminio

3.2.1 Estructura y teorias de enlace

3 2.2 Sintesis industrial- proceso de Ziegler

3 2.3 Aplicacion técnics de compuestos tris(zlquil)aluminio en la polimerizacion de olefinas

A
3.
3.
3
3

4, Compuestos organometalicos del grupo 14 (Si, Ge, Sn, Ph)
4 1 Caracteristicas de enlace E-C en &l grupo

4.2 Reactividad frente a nucledfilos v electréfilos

4.3 Compuesios organasilicio

4.4 Compuesing arganaeastafio

5 Propledades Generales de los Complejos Organometalicos de los elementos
transiciunales

5.1 La regla de los 16 y 18 alectrones y sus fundamentos en tecria de orbitales
moleculares

5.2 Limitaciones de ia ragla de los 18 electrones

5.3 Cuenta eleclronica an reaccionas

5.4 Efectos en |las caracteristicas slectranicas de los ligantes debido a la complejacian

6. Los compuestos con enlaces Metal-Carbiono y Metal-Hidrogeno
8.1 La estabilidad de Ins alquilos metalicos

8.2 La preparacion de los alguilos metalicos

5.3 Caracterizacion y propiedades de los aiguilos metalicos

6.4 Hidruros metalicos
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7. Reacciones de sustitucion de ligantes

7.1 Los carbonilos metélices

7.1.1 Estructura vy enlace

7.1.2 Fropiedades

7.1.3 Reartividad

7 2 Las fosfinas como ligantes

7 3 Fi mecanismo de sustitucion disaciativa

7.4 El macanismo asociativo

7.5 El macanisme de intercaminig

7.8 Rearregios de especies coordinalivamente insaturadas
7.7 Sustitucién fotoguimica

7 B Los disalventes v atros liganies debilmente coordinantes

8. Complejos con ligantes P (simbolo)

8.1 Compiejos de alguenus y alguings

8.2 Complejos arilicog

£.3 Complejos dignicos

& 4 Complejos ciclopentadienilicos

8.5 Complejns arénicos

8.6 Ofros complejos de ligantas |

8.7 La estahilidad de complejos poliénicos y polienilices

g. La adicién oxidativa y la eliminacion reductiva

8.1 Las adiciones de tres centros

g.1.1 Complejos no clasices con interacciones tipo sigma o agdsticas
5.2 Reaccionss tipo Sud

63 Macanlsmos por radicalas liores

59 4 Masanismios i0Mmeos

9.5 La eliminacion reductiva

9.5 El acoplamientc cxidativo y |a extrusion reductiva

40. Las reacciones de insercidn y eliminacién
10.1 Reacciones que involucran CO

10.2 Rescciones gue involucran alguenos

10.3 Otras Inserciones

10.4 Eliminacionas

11. Adicidn y abstraccion nucieofilica y electrofilica
11.1 Adicién nucieofflica a CO

11 2 Adician nucleofilica a ligantes poliénicos y polienilicos
11.3 Abstraccion nucleafiica en alquiles y acilos

11.4 Adicitn electrofilica al metal

41 5 Abstraccian slectrofilica de grupos alguiio

12. Catalisis con compuestos organometalicos
12.1 Introduccion
12.2 Arilacién/vinilacién de olefinas {reaccidn de Heck)

{_] ” A - E . M " Pagina 191 de 359




g 20| B
£ . C’[?_',, Wilcea y
MAESTRIA EN CIENCIAS & i

UNIVERSIDA L ALTONOMA 1L
Estana 117 MORELGE

12.3 Oxidacion de olefinas (proceso de Wacker)

124 Hidrogenacidn de alquence

12 & Proceso Monsanto para la sintesis del acido acético
126 Hidrnfarmilacion

BIBLIOGRAFIA

‘1 Ch. Elschenbroich, A Salzer, Organcmetallics, VOH, 1882,

. R. H Crabtree, The Organometallic Chemsitry of the Transition Metals, John-
Wiley&Sons. 1988,

L% G L Miessler, D. A Tarr, Inorganic Chemistry, Prentice-Hall, 1898,

L. A. Yamamoto, Crganotransition Metal Chamsitry, Fundamental Concepts and
Applications, 198€.

L ) P. Collman, L. S. Hegedus, J. R, Norten, R, G. Finke, Principles and
Applications of Organotransition Metal Chemistry, 1887,

2 = B. Jordan, Reaction Mechanisms of Inarganic and Ciganometaliic Systems,
Cixford University Press, 1888,
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PROGRAMA DE LA MATERIA: CLAVE:

QMG CLHANTICA

ETAPA FORMATIVA: ASIGNATURA:

No. DE CREDITOS: 10 PROGRAMAS ACADEMICDS:
SEMESTRE RECOMENDADO: Posgrado en Ciencias.

HORAS A LA SEMANA: &

TEORIA: &

PRACTICA: ©

REQUISITOS:

OBJETIVO: Ei alumno aprendsra =n delslle las heramientas basicas de la guimica
cuantica. asi como une introduccion &l eostudio rigurcsc de sistemas atomicos y
moleculares. El énfasis de este primer curse es en las fundamentos y técnices de
aplicacion general en problemas cuanticos. Neta: E! curso supone que los alumnos lienean
una formacion en los elementos mas basicos de la mecanica cuantica, asi como las
maternalicss gsociadas de manera que el dtmo de trabajo serd intensivo

CONTENIDO TEMATICO
NUMERO: TEMA:

Revision € introduccidn de algebra lineal y espacios de funciones.
Frincipios de la teoria cuantica.

Flementos de la tearla da grupos en mecanica cudntica,
Momanto angular

Métodos de aproximacion.

Atomos y Molécuias

o Bl by —

TEMARIO

1. Revision ¢ introduccién de digebra lineal y espacios de funciones.

1.1. Espacios veclorialas. Notacion de Dirac. Producto escalar.

1.2. Matrices. determinantes y frazas

1.3. Cambios de base. Transformaciones urnitarias/ortogonales. Cantidades  invariantes
{productos trazas. determinantes...).

1.4. Problema de valores propics. Fropiedades de criogunalicad de los  autoveclorss
“alores propios degenerados y sus autovectores,

1.5. Espacios de Hilbert de funciones, producto escatar y ortonormalidad.  Subespacios
finltos.

1.6 Operadares linesles en el espacio de funciones.

1.7, Autofunciones y auiovectores de operadores Hermitianos: propiedades particulares

2. Principios de la teoria cuantica.
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24 Escalas de validez de las teorfas clasica y cuantica El significado fisico de I3
constante de Planck.

2 2 Formiuiacion de Dirac de la mecanica cuantica. Vesiores en un gspacio Jde Hilber
come estacos cudnticos, Operadores lineales como observables. El proceso de medicion:
cstados preparados, autovectores y auluvalores, principia de supcrposicion.

2.3, Compatibiidad de mediciones. Conmutador Relacion de incertidumbre de
Heisenberg en su forma general Frincipio de correspondencia de Bohr.

2.4, Representacion de Schroedinger: la funcian de onda. Propiedades que debe cumplir
Ia funcion de onda. interpretacién probabiistica. Forma diferencial de los operadores en el
egpacio de las funciones. Las ecuaciones de Schroedinger dependiente e independients
del tiempo. Los estados estacionaras y SuU relevancia en la deseripcian de algunos
fanamencs cuanticos de interés en guimica.

2.5. Indistinguibilidad cuantuca: fermiones, busunes. Principic de antisimatria de los
fermiones.

2. Elementos de Ia teoria de grupos en mecénica cuantica.

4 4. Definiciones basicas. tablas de multiplicacitn, clases de eguivalencia.

3.2, Simelria. 104peraciones194ones matriciales de grupos de simeiria. Simetria espacial:
subgrupos de las traslaciones y subgrupos puntuales. Elementos vy operacionss de
simetria.

3.3. Representacionas ireducibles y tearemas de ortogonalidad.

1.4 DGases adaptadas por simetria y operadores de proyeccion.

3.5. Productos directos.

3 5. Reduccion de integrales por simetria. Simetria del hamiltonianeo.

3.7.El grupo de las rotaciones. Generaderes.

4. Momento angular .

4.1, Propiedades de los operadores, valcres propios y funciones propias del momento
anguiar,

4.2, Operadores escalera( shift’)

4.3. Spin

4.4, Momento angular en sislemas compuestos: coeficientes de Clebsch-Gordan

4.5. Conzervacian del momento anguiar

5. Métodos de aproximacion.

5.1. Principio varlacional. Método variacional lineal. Ejemplos.

5.2. Teoria de periurbacicnes independiente del tlempo Casos no degenerado y
degenerado. Ejemplos.

6. Atomos ¥ Moléculas.

6.1. Atomo de helio. Principie de antisimetria (principio de axclusien).

§.2. Determinantes de Slater. Propiedades y sjemplos.

6.3. Espectro del atomo de helic. Evidencia sxperimental de |a antisimetria.

6.4, Aproximacion de Born-Oppenheimer. Derivacién de las ecuaciones de movimiento
slectranico y nuclear, Aproximacion acdiabatica. Concapto de superficie ce energia.

6.6. Estructura electronica de H;. Interpretaciones del enlace quimice,

BIBLICGRAFIA
1] Atkins. P. W. Molecular Cuantum Mechanics, 2a Edicion, Oxford Linivarsity
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£ Simons, J. and Nichols, J. Quantum Machanics in Chemistry, Qxford Univars
1997.
'.: Lowe J P Cuantum Chemistry, Academic Press, MY 1878,

= Levine, I.R. Quimica Cuantica, Prentice may, Madrid, 2001
L2 Pilar, F.L.. Elementary Quantum Cnemistry, 22 edicién, Dover, NY, 2001
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PROGRAMA DE LA MATERIA:
RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR DE
PROTEINAS

ETAPA FORMATIVA:

No. DE CREDITDS: 10 PROGRAMAS ACADEMICOS:
SEMESTRE RECOMENDADQ: Posgrado en Ciencias

HORAS A LA SEMANA: 5

TEQRIA: 5

PRACTICA:

REQUISITOS:

OBJETIVO: Introduci 2 los alumnos en &l uso de la Resonancia Magnélica Nuclear (RMN) para el
cstudio de biomoléculas. Se hard hincapié en las aplicaciones de RMN a problemas bioquimicos y
a la biologia estructural

CONTENIDO TEMATICO
NUMERC: TEMA:

Introduccion y Conceptes Basicos
interacciones

Halajacion

Experimental

Instrumentacion

RMM an varias dimensiones

FMM an Proteinas

Detarminacion de Estructuras
Linamica de Proteinas

Temas Salectos - Presentacionses

[l B RS e I - S

—
o

TEMARIO

Introduction y Conceptas Basices
Introduccion

Espin

Precesion

Magnetizacion Total - T1

FPulso - Resonancia

Dieteccion

B . ]
oo s k-

2. Interacciones
21 Desplazamiento Quimico
2.2 Acopiamiento J
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2.3 Acoplamiento Dipolar

3 Ralajacion

| Longitudinal - 11
3.2 Medicion T1

3.3 Transversal - T2
3.4 Medicion de 12

4 Expenmentazt
4.1 Diagrama

4.2 Pulsos

4.3 Gradientas

4.4 Lrifusion

4.5 Ciclo da fase

& instrumentacion
5.1 Instrumentacian

5.2 Adquisicien de datos
5.3 Procesamiento de dalos
5.4 Apodizacion

558 Zero filling

5.8 Correccion da fasss

g RN 2n varias dimensiones

8.1 Fxparimentos Homonucleares en 20
6.2 Experimentos Heteronucleares

Fi REMMN en Proteinas

74 Preparacion de Muestras

7.2 Estrategias de Asignacion

] Ceterminacion de Lstructuras
8.1 Experimentos NOES
a.2 Anneling

3.3 Valigacianinteraccioneas Moleculares
#.4 2R

8.5 Otros

8 Dinamica de Proteinas

8.1 Facalas de tlempo

5.2 Esrala Répida

8.3 Escala Lenta

9.4 Escala intermedia

10 Temas Selectos - Presentacionss
10.1  Acoplamientos cdipolares residuales
10.2 TROSY
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10.3  Marcajs

10.4  Paramagnéticos efectos en la RMN
10.5 InCall

BIBLIOGRAFIA

Lplicadas

ég?ﬁﬁkmn

(! Rulz & Hitchens, Fundamentals of Prolein NMR Spectroscopy, Springel

I} Cavanagh ct al, Protain NMR Spectroscony, FlsevieriAcademic Fress

L.} Downing, Protein NMR Terhnigues, 2nd Ed., (Methods in Molecular Biology,

v.27H)
[ Lewvitt, Spin Dynamics, Wiley
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PROGRAMA DE LA MATERIA: CLAVE:

RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR

ETAPA FORMATIVA: Disciplinaria. ASIGNATURA:

No, DE CREDITOS: 10 PROGRAMAS ACADEMICOS:

SEMESTRE RECOMENDADG: Posgrade en Ciencias.

HORAS A LA SEMANA: §

TEORIA: 5

PRACTICA: ©

REQUISITAS:

OBJETIVO: Al térming del cursa el alumno conocera los metodos vy técnicas de
Resonancia Magnética Nuclear para la elucidacion y determinacién estructural.

CONTENIDO TEMATICO

NUMERD: TEMA:
1. Espectroscopia de Resonancia Magnética Nuclear.
2 E| desplazamiento quimico.
3. Acoplamignto Quimico de protén.
e Lz RMM en ¢l Analisie conformacional
5. Modele de magnetizacion macroscopica y las secuencias basicas

de pulscs
Experimentas de RMN unidimensicnales cen varios pulsos.
Experimentos de RMN bidimansionalas.

~ @

TEMARIO

1. Espectroscopia de Resonancia Magnética Nuclear.
1.1. Introduccion

1.1.1. Propledades magnéticas da los nicleos

1.1.2 Nacleos suscaptibies a la resonancia

1.1.3 Excitacion y relajacidn

E! espectrometro y 2 muestra

1. Componentes del espectrometio

2. Preparacion de la muestra

.3, Oplimizacion de la senal

4. Parametros especirales

. Ei desplazamiento quimico.

9 Introduccidn al desplazamiento gquimico
1.4. Desplazamiento gquimice de pratén

1.2, Desplazamiento quimico de “C

Fagins 199 de 358




o

i an en
Bascad y
hpllcaday

MAESTRIA EN CIENCIAS (;&

LN IVERSEIA R AUTONIA DEL
Estane ot Moweos

Factarea que influyen en el desplazamento guimico
Efectc de la concentracion

. Efecto de la temperatura

. Efecto dal sustituyente

. Ffecto del diznlvente

. Efecio isotopico

P 8 R RN R
o R IR R
N i Lo P o=

3. Acoplamiento Quimico de protdn.

3.1, Multiplicidad de la sefigl: el tiangulo de Pascal

2.2 . Espectros de primer y segundo orden

43 Equivalencia quimica y magnética {enantiotopicus v diasterectopicos)
24 Acoplamisntos a un enlace

3.5 . Acoplamiente geminai

3.6 . Acoplamiento a larga distancia

3.7. Analisis de espectros

4. La RMN en el Analisis conformacional.
1. Preferencia conformacional
1.1 Analisis de cicloalcanos de 5 y 6 miembros
1.2 . Andlisis de Heterociclos de 5y G miembros
2. Lacurvade Karplus
4.2.1. Descripcién del metodo de Karplus
4.2.2. Problemas aplicades del método de Karplus
473 Anslisis de ia dinamica de sistemas ciclicos de 5y 6 miembros

e

. Modelo de magnetizacidon macroscopica y las secuencias basicas de puisos.
Modelo vectarial

. Experimentos de un solo pulso
Experimentos de desacoplamiento y &l efecto nuciear Overhauser
La secuencia spin-echo

th ¢ £ En
J= L2 by

&. Experimentos de RMN unidimensionales con varios pulsos.
51 Experimentos de transterencia de polarizacién: AFT, INEPT y DEPT
5.2. Aplicacion a problemas de elucidacion estructural

7. Experimentos de RMN bidimensionales.

7 1. Experimentos bidimensiorales da comelacion homonuclear: COSY, DQFCOSY,
TOCSY, NOESY, ROESY

7.2. Experimentos bidimensionales de correlacion heteronuclear. HETCOR. CGLOC,
XCORFE, FLOCK.

7.3. Experimentos bidimensionales heteronuclearas de deteccion inversa, HMOC, HSOC
v HMBC.

7.4. Aplicacion a problemas de elucidacion estructural

BIBLIOGRAFIA
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. Lambert J B.. Shurvell H. F.. Lightner D. A. and Cooks R. G., Organic
Structural Spectroseopy, Frantice Hall Ed. (1998).
Whittaker D). Intarpreting Urganic Spectra. The Royal Sociely of Chemistry {Z000).
27 Crews P, Rodrigez J. and Jaspars M., Drganie Structure Analysis. Oxford Ed.
(1948
* | Sanders J. and Hunter B Modern NMR Spectroscopy A guide for chemists,
Oxfard Ed. {1987)
70 Derome A E Modern NMR Tachnigues for Chemistry Research, Pergamon
Ed. (1987).
L2 A Breitmeier, NMR Structure Elucidation, Springer Verlag 1992
. Duddeck, NMR Organic Structure Eiucidation, John Wiiey
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PROGRAMA DE LA MATERIA; CLAVE:
SIMETRIA ¥ DRBITALES MOI ECULARES
ETAFA FORMATIVA: ASIGNATURA:
No. DE CREDITOS: 10 PROGRAMAS ACADEMICOS:
SEMESTRE RECOMENDALDQ: Posgrado en Ciencias
HORAS A LA SEMANA: &
TEORIA: &
PRACTICA: 0
REQUISITOS:

OBJETIVO: Presentar una introduccién a la teorla de orbitales moleculares cuabtativa vy
sus aplicaciones en guimica organica e inorganica

CONTENIDO TEMATICO
Flementos basicos de mecanica cuantica.
. Modelos sencitlos con selucien exacia.
_ Alome de hidrogeno, orbitales atdmicos y moleculares.
Métodos de aproximacion y su aplicacion a la teoria de orbitales melaculares,
. Simetria y orbitales moleculares.
. Aplicaciones de |a teorla de orbitales melsculares en quimica urganica.
Aplicaciones de la t2oria de orbitales meleculares en quimica inorganica.

L I TR0 Y L T I

TEMARIO

1.- Elementos basicos de mecdnica chantica.

1.1 -Dualidad onca-particula, fenémenos de interferencia.
1.2 -Frincipio de incertidumbre de Heisenberg,

1.3 -Ecuacion de Schrodinger independients del Lempo
1.4.-Ecuacion de Schrodinger dependiente del iempo.

1 B -Fstados estacionarios.

1.6.-Interpretacion de Born para la funcién de onda.

1.7 -Propiedades de la funcién de onda y cuantizacion.

2. Modelos sencillos con solucldn exacta

2.1. Particula likre: movimignte traslacional.

2.2. Efectn tinel,

2 3 Fariculas en cajas y barreras unidimensicnales.

2 4 -Particula en una caja bidimensional: separacion de vanables.
3 5 -Particula en una anille; movimiento retacional

% B -Particula en ung esféra

Atomo de hidrégeno, orbitales atémicos y moleculares:

3.1 .- Coordenadas esfericas y hamiltoniana.

3.2 .-Seperacién de variables.

3 3 - Funcién de distribucion radial. graficas de la parte angular en coordenadas
palares.
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3.4, Direccionalidad, tamafc y energias de orbitales atémicos.

3.5. Diagramas de contornc de densidad de prabahilidad electronica.

3.8 Orbitales moleculares: internos, de valencia, Rydberg, hibridos y de vanos
CRrirng

3.7. Ejamplos

Moétodos de aproximacion y su aplicacion a la teorla de orbitales moleculares:
4.1.-Principio variazianal

4.2 -Teoria de perturbacionas

4 3 -Aplcacienes al metodo LCAG

Simetria y orbitales moleculares:
5.1.-Elementos y opearacionas de simetria.

5.2 -Clasificacion de grupos puntuales.
5.3.-Representaciones matricialas de grupos.

§.4. Construccion de orbitales hibridos y moleculares.
£ 6. Diagramas de correlacion

4. Aplicaciones de la teoria de orbltales moleculares en quimica organica
& 1. Reglas de Woodward-Hoffmann

6.2. Métado de Huckel: Ecuacian caracteristica, factorizacién por simetria y
soluciones.

5.3, Aplcaciones del métode de Huckel: hidrocarburos alternantes. distibuciones
de carga, aromalicidad, indices de reaccion, resonancia de espin electranice,
afectas estereoelectronicos, orbitslas da frontera v reactividad.

& 4. Simatria de modos normales de vibracion: reglas de seleccidn para
transiciones en el infrarojo.

5. Aplicaciones de ia teoria de orbitales moleculares en guimica inorganica
7.1-Diagramas de Walsh: estructura molecular y reactividad

7.2 -Separacién de niveles degenerados y teoria del campo cristalino.

7 3-Fstructura electronica de compleios de metales de transision.

7 4 -Efecto de Jahn-Teller.

7.5 -Camulos. cajas v compuestos sandwich

BIBLIOGRAFIA

i3 Cottan, F. Chemical applications of group theory, Wiley, 1990,

L3 Lowe. J P, Quantum Chemistry, Academic Press, NY 1978,

I3 Atkins, P.W. Malecular Quantum Machanics, Oxford University Press 1983,

Lo Murrell J.N. Kettie S F. and Tedder, J.M. The Chemical Bond, John Wiley
1985.

[ Simens, J. and Nichels. J. Quantum Mechanics in Chemistry, Oxford University

Prass 199

Pagina 203 de 359




Inaliuie de
20 [
i (DQ,. Aeouts
) = MAESTRIA EN CIENCIAS
UnivTRsian AUTONIMA EL
Esvabey DE MORELOS
PROGRAMA DE LA MATERIA: CLAVE:
SINTESIS ORGANICA
ETAPA FORMATIVA: ASIGHNATURA:
#o. DE CREDITOS: 10 PROGRAMAS ACADEMICOS:
SEMESTRE RECOMENDADO: Fosgrado en Cigncias
HORAS A LA SEMANA: 5
TEORIA: &
PRACTICA: 0
REQUISITOS:

ABJETIVO: Al finalizar al curso, &f estudianta sara capaz de aplicar sus conacimientos an
el disefio, estrategia y sintesis de productas naturales asi como oe interés guimico y
bicldgico utiizando la metodologia modama de & sintesis crganica.

CONTENIDO TEMATICO

NUMERO: TEMA:
1 Estrategia y Diserio en Sintesis Organicas.
2 Formacion Esterecsalectiva de Enlaces Carbono-Carbaono. (Metodos de
la I8, 2% 3%y 4* Generacion.).

Feormasién de Dobles Enlaces Carbone-Carbono

Métodos Generales Para La Sintesis de Compuestos Ciclicos.
Sintesis de Paptidos,

Sintesis Selecta ds Productos Maturales Complajos

ooon B D

TEMARID

1. Estrategia y Disefio en Sintesis Organicas.
1.1. Aspectos histaricos de |a sintesis organica.
Estrategia y anslisis retrosintetico.
interconyvarsion entre grupos funcionales
. Equivalentas sintélicos y "umpolung”.
. Grupes protectores.
Sintasis lineales y convergenias.
.7. Conceptos de quimioselectividad, regicsalectividad, esieranseiectividad.
2 Formacién Estereoselectiva de Enlaces Carbono-Carbono. {Métodes de la I?,
28, 3% y 4° Generacion.).
2 1. Adiclones al grupa carbonilo y modelos para |a selectividad.
2.2, Alquilacién de enolatos, enaminas & hidrazonas.
2.3. Alquilacion de aniones estabilizados por heteroatomes.
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2 4. Adiciones conjugadas.
2.5. La reaccion aldol.
2.6. La reaccian de Dislz-Alder.
2.7. Acoplamigntos de Heck, Suzuki, Sonagoshira, Kumada, Negishi y Stille
2 8 Reaccion lreland-Claisen v variantes.
2.9, Ciclizacién cationica de alguenos.
3. Formacidn de Dables Enlaces Carbono-Carbono.
2.1 Procesos de | _eliminacion.
3.2 Eliminacionas syn freaccidn de Hofmann, Cope, pirolisis de dulenes
tipo xantato, pirdlisis de selendxides, fragmentacion de Grodj.
3.3, Reaccion da Wittig ¥ Horner-Wadsworth Emimons.
3.4 Reaccién de olefinacion de Peterson,
3 5 Qlefinaeiér Julia-Lythgoe.
3.8, Acoplamignta de Carbonilos (Reaccidon de McMurry).
3.7. Shapiro v matodos relacienados.
3.8. Reactive de Tebbe
3.8, Procesas metathesis
4. Métodos Generales Para La Sintesis de Compuestes Ciclicos.
4.1, Reaccionss Su2 v aldol intramoleculares.
4 2 Reaccion intramolecular de Wittig.
4.3. Expansidn y contraccion de anillos.
4.4, Reaciones de cicloadicion.
4.5, Ciglizacidn de Mazarov.
4 6. Ciclizaciones cationicas y anidnicas.
4.7, Ciclizaciones por radicales libres.
5, Sintesiz de Peptidos.
5.1. Principics basicos de sintesis de peptidos.
5.2. Grupos protectores.
5.3, Heactivos de acoplamienta.
5.4, Sintesle en fase liquida.
5.5. Sintesis en fase sdlida
§ 8 Union da fragmentos libres. Precesos ortogonales y enzimaticos.
b 7. Acoplamiento da tip esteres.
5.5 Sintesis de oligenuciedtidos.

6. Sintesis Selecta de Productos Naturales Complejos.

a, Ejamplos de sintesis de productos naturales seleclos seran debldamente
intercalados en la discusion de los topicas 1-5

BIBLIQOGRAFIA

L2 E.J. Corey X. Chengm "The Logic of Chemical Synthesis”, John Wiley
1888, (ISBN 0-471-50878-5)
. K.Cc. Nicolaou, E.J. Sorenson, “Classics inTotal Synthesis, YCH

2004, (ISBN 3-527-28284-5). P
J.A.E.M
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L1 T.W. Greene. “Protecting Groups in Crganic Synthesis” (erd edition},
J. Wilay & Zons, 1999,

L Michael B. Smith and Jerry March. "March’s Advanced Urganic
Chemistry” Fifth Ed , Wiley 2001 (ISBN 0-471-58580)

2w Carrutkers, "Some Medern Mathods in Crganic Synthesis™,
Cambridge University Press 1884, (ISBN 0-621-31117-9)

L. J. Seyden-Penng. “Chiral Auxiliaries and Ligands in Asyrmetric
Synthesis”. John Wiley & Suns Inc, [ISBN 0-471-11607-6).

Ll (3. Procter, “Asymmetric Synthesis’, Quxford University Prass, 1996
(ISBN O 19885725 €).
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PROGRAMA DE LA MATERIA:
QUIMICA COMPUTACIONAL

ETAFPA FORMATIVA: Disciplinaria

No. DE CREDITOS: 10 PROGRAMAS ACADEMICOS:
SEMESTRE RECOMENDADO: Posgrado en Clenclas
HORAS A LASEMANA: 5

TECRIA: §

PRACTICA:

REQUISITOS:

OBJETIVO: Este curso da una infroduccién  a las técnicas intermedias de la quimica
compuiacional. En cursa dedica dos fercerns del lliempo en la leorias  relavantes y el
resta en ias secclonas laharatoriogs Habran cuatra tareas acompanando cada capitulo v
lus axamensas parciales. A parte de las tareas, cada alumno va a levar a cabo un
aroyacio relacierado al temario del curso.

CONTENIDD TEMATICO

NUMERO: TEMA:
1 interaccionas Intermoaleculares
2 Anglisis de la densidad y 'a matriz del orden unao
2 Mas alta de B3LYTF
45 Efectos de Disalvents
TEMARIO
1 Interacciones Interrncleculares

(a) La snergia interaccidn de dos cusrpos.

() | atedria de perturbacian adaptada por simetria SAPT.
{2) Laexpansidn mulipclar,

(d) La distribucién de Williams-Stone-Misquitta

2. Analisis de la densidad v la matriz del orden una
(o} La tecrla atomas en moleculas
l. E! campo de gradiente de la densidad eiectranica
1l Le superficie de no flujo y ta cuenca atadmica.
1. La dencidad de la energia potencial y cindtica.
{b) La matriz dal orden unoc v el enlace guimico

Mas alla de B3LYP
{a) El métoda de MP2 con companente de espin escalado SCS-MP2

&
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(b) La escalera de Jacchbe

(¢} El método de DFT con la interaccicn de dispersion DFT-D v de van
der Waals no locai VDW-OFT

(d) Los metodos de correlacian localizadaos

4 Efectos de Cisolvente
(@) El modelo de supermoiécula
{f} El comtuurn.
() El modelo de dipolo de Langavin
{h) La tedria de agregados acoplado para la ecuacion de movimisnto
aplicado al modelo de corntinuum peolarizabie PCV-EQM-CC.,

BIBLIOGRAFIA

il Folensen,  Intraduchion to Computational  Chemistry, Wiley [ 1999)

L R F.W Bader, Afoms i Molecules, Oxford (1984)

Hd LG Kaplan, Intennolecular Interactions:  Pliysical Picture. Compuuuional
Meathods and Model FPolentfials, Wiley (200G)

i< B. jeziorski, R. Moszynskiy K. Szalewiez Perturbation Theory Approash to
Intermoleciuiar Potential Energy Surfaces  of van der Waals Complexes,
Chcm. Rev.. 94, 1887 (1994)

J. Misquitta v A. J. Stane, "Distributed polarizakiiities obtainad using a constrained
density-tifing agorithm", J Clhiam  Piiys. 124, 024111 {2006)

4 E Goll, T, Leininger, F. Manby, A. Mitrushchenkov H-J Wernary H. Stoll, “"Local and
censity fitting approximaticns within the shon-rangeflong-range hybrid scharna:
Application to large non-bonded complexes” Phys Chem.  Chem Fhys. 10,3553
(2008)

LIS, Grimme. “Accurate descripion  of van der Waals complexes by dessity

functionaltheery inciuding empirica corrections”, J Camp Cham 25 1483 (2004)

J. Tomasi, B8 Maanucel, vy R, Cammi  "Ouanlum mechanical continuum sobvation

models", Chem Reav 105 2998 (2006)
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PROGRAMA DE LA MATERIA:;
QUIMICA MEDICINAL
ETAPA FORMATIVA: Disciplinaria
Mo. DE CREDITOS: 50 PROGRAMAS ACADEMICOS:
SEMESTRE RECOMENDADO: Fosgrado en Ciancias
HORAS A LA SEMANA: 5
TECORIA: 5
PRACTICA;
REQUISITOS:

OBJETIVO: El estudiante conocera los fundamentos para el disefio de Fanmacos
y entcnderd como éstos actian a nivel molecular Una vez que estos conceptos
sean comprendidos podran ser Usados para elucidar los mecanismos de accidn de
los dilarentes medicamentos descritos an cuaiguier libro de fexio.

CONTENIDO TEMATICO

NUMERQ: TEMA:
Descubrimiente de fanmacos
Meurctransmisores

Receptores

Enzimas

Canales i6nicos

Relaciones cuantitativas estructura-
actividad

Metabolismo de farmacos

S B IS | B LT e B

TEMARIO

Descubrimiento de farmacos

1 Perspactivas Histaricas

2 Mecanismos de Descubrimiento de un Farmago

3 Planificacién e ldentificacién de un Compuestc Modeln
4 Dzsarrollo de Compuestos

Meuratransmisares

1 Descripcian del Sistema Nervioso

2 Neurolransmisores en el Sistema Nervioso Periférico
2.3 Acetilcolina, Sinapsas y Anticolineterasas

2.4 Efectos Colingrgicos

2.5 iZatecolaminas

2.6 Meurotransmisores en &l S3istema Nervicsa Central
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3 Receptores

31 Definicion v Clasificacion

3.2 Estructura de los Receptores v su Funcion
3.3 Agonistas v Antagonistas

3.4 Modalos Tedricos

3.5 Teoria de Receptoras Multiples

3.6 Caracterizacion de Receptores

4 Enzimas

4.1 Estructura de Enzimas

4.2 Mecanismo v Cingtica da Enzimas

4.3 Inhibicion Frzimatica

4.4 inhibidores Enzimaticos como Farmacas
4.5 Enzimas como Famhaces

g Canales idnicos

6.1 iZanales lonicos y sus Propiedades

5.2 Clasificacion de Canales lGnicos

53 Canales iénicos como Receptores Farmacolégicos
5.4 Estructura y Funcion de Canales lonicas

B Relaciones cuantitativas estructura-actividad
6.1 Fropiedades Fisicocquimicas de los Farmacas
6.2 Principio de Hanssch

6.3 Caorrelacion con Cosficientes da Particion

6.4 Modelo Lineal de Hansch

8.5 Métodos de Seleccion Batch

6.6 Binizsnsterismo

r etabolismo de farmacos

74 Reacciones de Oxidacion

7.2 Reacciones de Reduccidn 2 Hidrolisis
7.3 Reacciones de Conjugacion

7.4 Efectos Toxicos del Metabolismo

BIBLIOGRAFIA

F. Krogsgaard-Larsen, P, A Bundgaard, Textbook of Drug Design and
Develocpment. Harwood Academic Fublishers. 331
i} Rang, HP, Dale M.M. Pharmmacology. Churchil Livingstone. 1991

{J.A _ M ina210de3s9

—




MAESTRIA EN CIENCIAS (38

L NTVFRSMA L ATTONIMA DL
Es 1AL D MORETOS

2} T Nogrady, Medicinal Chemistry A Biochamical Approach. Qxford
University Press 1988

/18 M Roberts, B.J. Prica, Medicinal Chemistry. The Role of Crganic
Chemistty in Drug Research, Academic Press. 1883

il Taylor, J2. HKennewell FD Inrroductory Medicinal Chemisiry. Ellis
Horwood Publishers. 1981

i Goodman L, Giman, A. The FPharmacelogical Basis of Therpeutics
Pergamon Prass. 1991
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PROGRAMA DE LA MATERIA.:
QUIMICA HETEROCICLICA

ETAPA FORMATIVA:
No. DE CREDITOS: 16 PROGRAMAS ACADEMICOS:

SEMESTRE RECOMENDADO: Pasgrade en Ciencias
HORAS A LA SEMANA: 5

TEORIA: S

PRACTICA:

REQUISITOS:

PRESENTACION. La Quimica Haterociclica se acupa dal estudio de compuestos arganicos
que poseen un anilln y en o2 que, al menos uno de los miembros de ese anillo es un
elemento quimico diferente del carbone. es decir un helervitome, generalmenta O, N y 5
Los compuestos hetereciclicos son de gran abundancia en sistermas binkdgicos, ademas de
gue representsn un nOmerg importante como principios actvos en farmacos de uso
camercial, asi su aplicacidn en diferentes dreas de |z guimica.

OBJETIVO: Cste cursc se centra fundamentalmente en el estudio de les compuestos
heterociclicos que conlienan nitrdgeng, oxigeno ¢ azufre en su estructura, en virtud de ser
los sistemas mas empleados y conocidos. Al final del curse el slumno conocera los
aspectos generales de nomenciatura de heterocicios, su importancia y clasificacién. y los
metodos sintaticos y reacciones quimicas de los principales sistemas heterociclicas.

CONTENIDOD TEMATICO

NUMERD: TEMA:
1 MHomenclatura de heterociclos
2 Heteraciclos alifaticos
3 Anilios hetercciclicos de tres miembros
4 Anllios heterociclicos de cualro miembros
5 Heterociclos aromaticos
& Furanag, pirral y tiofang
i Indal
8 Azoles
g Firigina
10 Quinclina e isequinalina
11 Diazinas
12 Azepinas, diazepinas y benzodiacepinas
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=.2.2
323
3.2.4
33

3.3.1
3.3.2
3.3.3
3.3.4

4.1
4.2
4.2.1
422
4.3
4.3.1
4,3.2

6.2.1
8.2.2
6.2.2
6.24
6.2.5

TEMARIO

Momeanclatura da heteraciclos

Imtronduesian

Momenciatura de Hanzsch-Widman.

Nomenclatura sistematica de neterociclos condensados

Heterociclos alitaticos
Enlace y geometria de compuastos ciclicos
Mucleofilia de compuestos heterociclicos saturados

Anilles heterociclicos de tres miembros
Infreduccién: azirdina, oxirana y tiiranc
Mefodos de sintesis

Inzercidn directa de un hetercatomo en un doble enlace C-C.
Feacciones de insercicn de metilena
Méodos de ciclacian

Heacciones de condensacian

FReactividad

Aperura nuclectilica del anills.

Apertura slectrofilica del anille.

Otros procasos de apertura del anillo
Reaceclenes con extrusion det heternatomo

Anflles hetercclclicos de cuatro miembros
Introduccion; azetiding, cxetano y tietanc
Maindos de sinlesis

Heacciones de ciclacion

Rutas de combinacién directa
Feactividad

Apertura electrofilica de anillos

Apertura nucleofilica de anilios,

Heterociclos aramaticos
Aromaticidad an heterociclos
Tautomearia &n heterociclos aromaticos

Furano, pirrol y tiofeno
Introduccian.

Metodos de sintesis,

Sintesie de Pazl-Knorr

Sinlesis de pirrgles de Hanlzsch
Sintesis de pirrcles de Knorr
Sintesis de tiofercs de Hinsberg
Oftras sintesis

Feactividad
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8.3.1
8.3.2

6.2.3

7

1.1
T2
7.21
7.2.2
7.2.3
7.2.4
T.25
73
7.3.1
7.3.2
7.33

Sustitucién electrofilica.
Sustitueion nucleofilica.
Ruptura del anille v ctras reacciones

[

Introducoion

Metodos de sintesis
Sintesia de Fiechar
Sintesis de Madelung
Sintesis de Ressert
Sintesis de Nenitzescy
Uiras sintesis
Reactividad
Sustitucion electrofilia
Sustitucion nucleofilica
Otras reacoiones

Azoles

intreduccion.

Metodos de sintesis.
Azoles 1.2

Azoles 1.3
Reactlividad
Sustitucian electrofilica
Sustitucion nuclecfiiica
Otras reaccionss

Firidina

Intraduccion,

iMétodos de sintesis,

Sintesis de Hantzach

DOfras sintesis,

Reactividad

Sustitucion electrofilica.

Sushlitucion nucleofilica,

Feaccionas da las cadenas latoralzs

Quinglina & isoguinolina
Introduccian

Mélodos de sintesis,

Sintesis de Skraup.

Sintesis de Friadlandear.
Sintasis de Bischler-Mapiaralski.
sintesis de Pictet-Spangler,
Otras sintesis.

Feactividad.

Sustitucidn electrofilica,

PEMNERAS
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10.3.2 Sustitucion nuclaofilica.
10.3.3 Reactividad de las cadenas laterzles

11 Diazinas

11.1 Introduccién.

1.2 Metodos de sintesis. Reactividad Azepinas, diazepinas v benzodiacepinas
Introduccion,
Métodos de sintesis. Reastividad,

BIBLIOGRAFIA

L. Theophil E.; Siegfrizd H.; Ed. The Chemistry of Heterocycles, 2003 Wiley-\/CH

L Joule. J.; Mills K. Heterocyclic Chemistry, 2000, Blackweall Science, New Yark.

LI Katritzky A. Handbook on Heteroeyclic Chemistry, 2000, Pergamon Press, New
Yark,

£ Gilehrist T. Quimica Heterociclica. 1995, Addisan-Weslay, México,

Achesen . Quimica Heteraciclica. 1881, Publicaciones Culturales. México.

Paguete, L. Fundamentos de Cluimica Heterociclica. 1988, Limusa, México.

Publicaciones recientes en diferentes Journals
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PROGRAMA DE LA MATERIA:

ELECTROQUIMICA.

ETAFA FORMATIVA: Disciplinaria

Mo. DE CREDITOS: 10 PROGRAMAS ACADEMICOS:

SEMESTRE RECOMENDADOQ: Pasgrado en Cisncias

HORAS A LA SEMANA:- 5

TEDRIA: &

PRACTICA:

REQUISITOS:

OBJETIVO: Bl  alumno aprenderd los conceptos fundamentales y basicos en
el analisis alectrogquimico. Conocera las técnicas gensrales y modernas implamantagas
en e area de la electroquimica.

R N RN R
RN Y

2]

2.2
2.3

2.4
2.5

CONTENIDO TEMATICO

NUMERO: TEMA.:
1 Introduccién alos conceptos fundamentales de la Electroquimica
2 Cinética de las reacciones electroquimicas
3 Transferencia de Masa
4 Técnicas de barrido de potencial y voltametria ciclica
L] Técnicas basadas en conceptos de impedancia
6 Estructura de la doble capa
7 Instrumentacidn electroquimica
B Disafio de experimentos electraquimicos
| Espectro-electroquimica

TEMARIO

Introduccion alos conceptos fundamentales de la Electrogquimica
Introduccion  a la electroouimica

Celdas electroguimicas

Fotenciales estandar

Potencial y termodinamica de las celdas

Cingtica de las reaccionas electroquimicas
Reacciones redox en slectrodos metalicos

Uiagramas de Pourbaix

Equilibrio quimico entre dos electralitos en la interfase
Modelo de Butler-Vaolmer para cindgtica del electrodo
Teorias microscopicas  de trasferancia de carga
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3 Transtarencia de Masa
3.1 Cerivacion de una ecuacion general da traneferencia de masa
3.2 Migracion vy difusidn

3.3 Mazcla de migracidn v difusion corca de un electrode  activo
4 Tecnicas de barrido de potencial y valtametria ciclica

& Tecnicas basadas en conceptos de impedancia

5.1 Impedancia de un sistema eleclroquirnice

5.2 Funcién de Transferancia

513 Interpretacién de la impedancia de Faraday

5.4 Faramalros cineticos para medicion  de impedancia

] Estructura de i dobie capa

6.1 Estructura de 2 doble capa y adsorcion
6.2 lermedinamica de 'a doble capa

6.3 Modelos para la estructura de doble capa

6.4 Efectos de |s doble capa en velocidadss de reaccion del electrodo

7 Amplificadores operacionales
7.3 Retroalimentacion de corriente y voitzje
T.2 Fotenciostatos y galvanostatos

7.3 Medicion de comientes peguafias

8 Lspectro-electrogquimica

3.1 Espectroscopis ultraviolsta v visible
B.2 Espectroscopia vibracional

8.3 Especirometra de idn-elactron

3.4 Meétodos de rayos X

BIBLIOGRAFIA

LUl Allen . Bard, larry R. Faulkner. Electrochemical Methods. Fundamentals and

Applications. Juhn Wiley & Sans 1980,

Elis Horwood. Instrumental Methods in Electrochemistry. Series in physical

chemistry 1683,

L] Derek Pletcher. A first Course in Electrade Processes. The Electrochemical Consu
ltancy. 199 |

e
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PEOGRAMA DE LA MATERIA:
OUIMIOMETRIA

ETAPA FORMATIVA.

No.

DE CREDITOS: 16 PROGRAMAS ACADEMICQOS:

SEMESTRE RECOMEMNDADO: Posgrado cn Cienciaa
HORAS A LA SEMANA: 5

TEORIA: 5

PRACTICA:

REQUISITOS:

OBJETIVO: Dar al estudiante lag harramientas basicas para una interpratacion adecuada

de i

PP L. L. T TR S
n b L py o

. d
2.3
2.4

0s datos anzlitices abtenidos en la parle experimental

CONTENIDO TEMATICO
NUMERO: TEMA:

Conceptos basicos

Medidas de pracisién

Cual s &l mejor estimador para la precisian
Fromedios

Curvas de calibracién y otras pradiscianss

Validacion de métodos analilicos

Anglisis de varianza

Anzlisis de varianza para dos variable independiantes
Analisis de varianza para tres variables independientes
Anabisis multivariado

Dm-1di b =

—
L}

TEMARIO

Concaptos basicos

Tipus de distribucion

Independencia

Efectos de la distribucion no nermal en la varianza
Transformacién de datos

Datos andmalos

Medidas de pracision

Formas para madir la precisidn

La mejor expresion para la varianza
Desviacion estandar

Coeficiente de variacion
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2.5 Lstimacion de la precisidn en & tamafe de una musstra

3 Cugl es 2l mejor estimador para la pracision?
4 Fromedios

5 Curvas

B Validacion de metodos analiticos

6.1 Espacifizidad

6.2 Limiiz de detecaion

6.9 Limite de cuantificacion

6.4 Intervalo de trabajo fineal
6.5 Forcentajes de recuperacion
6.6 Repethilidad

B.7 Reproducibilidad

6.3 Sensibilidad

6.9 Eobustez

T Analisis de varianza

7.4 Intraduccian al analisis de varianza

1.8 Medida del efecto de una variable sobre el promedic
7.3 Clasificacién de variables de una via

a Analisis de varianza para dos variable independientes
21 Andlisis de vananza por dos vias
g Analisis de varianza pera tres variables independientes

8.1 Medida del efecto de diferentes niveles para tres variables
8.2 Cuadrado |atina

10 Anglisis muitivariada

10.1  Analizis de componentes principales
0.2 Aralisis de conglomerados

103 Analisis discriminante

10.4 Regresion maltple

CIBLICGRAFIA

W Milier and Miller, Estadistica y Guimiometria para Quimica Anaiitica. Prentice Hall.
2002
L.l Woelfgang Hardle Léopeold Simar, Applied Multivanate Statistical Analysis. Method
~ and Nata Tecnologies 2003
Ll David Harvey. Modern Analytical Chamistry, Mc Graw Hill. 2000.

= Rober Anderson. Practical Statistics for Analytical Chemistry, VNR. 1987
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PROGRAMA DE LA MATERIA:

TORICOS SFLFCTOS EN QUIMICA
ANALITICA

ETAPA FORMATIVA:

No. DE CREDITOS. 1C PROGRAMAS ACADEMICOS:
SEMESTRE RECOMENDADO: Posgrado an Ciencias

HORAS A LA SEMANA: 5

TEORIA: &

PRACTICA:

REQUISITOS:

QBJETIVD: Al final del curso el estudiante habra adguindo conccimientos  sdlidos
sobre el comportamianta  de las soluciones idnicas, las técnicas experimentales para
sus estudios y las teorias que explican gl equiliofio ionico

I S S T . R
Mmook =

CONTENIDO TEMATICOQ

NUMERQ: TEMA:

INTRODUCCION AL EQUILIBRIO 1ONICO

SOLUBILIDAD. FORMACION DE COMPLEJOS Y PARES IONICOS
TERMODINAMICA DE SOLUCIONES IONICAS

CONCERPTOS Y TECRIA DE SOLUCIONES NO IDEALES

TEORIA DE LA CONDUCTANCIA

SOLVATACION

Gy in e LDk =

TEMARIO

Introduccién &l equilibrie idnico

El conceptn del equilibrio

Acidos y Basas

Calculos del equilibric de acidos y bases

Calculos del equilibrio de sales y amortiguadores

Neutralizacién y curvas de titulacion

Analisis de curvas de titulacion y determinacion potenciometrica  de la constante
de acidez

Solubilidad, formacion de complejos y pares ignicos

Formacion de pares idnicos
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2.2 Formacion de complejos

2.3 Solubilidad de sales escasamente solubles

2.4 Delerminacion experimental del producte de solublidad. constantes de
formacion de complejos idnices en solucidn (potenciometria)

3 Termodinamica de soluciones idnicas

3.1 No idealicad de soiuciones inicas, Fuerza ifnica

3.2 Potencial quimico y casficiente  de actividad idnica media

3.3 Correcciones para la no-idealidad de soluciones idnicas

3.4 Efeclie dafa fuersa ionica en el equllibrio idnico

3.5 Matodns para tratar las desviaciones de Ja ne-ideslidad

4 Conceptas vy teoria de las soluciones no ideales

4.1 Enfoque tedrico de las sclucicnes idnicas

4.2 Latearia da Debye-Huckel

4.3 L2 ley limite de Debye

4.4 Limitaclones de la Teoria de Debve

4.5 El Modelu de Bejerrum

4.6 Desarrollos modemos de latecria de electrolitos

& Teoria de la conduclancia de soluciones  de Eleatrolitos

8.1 Aspectos experimentales de la medicion de la canductancia

5.2 La eorla de Keohlraush de ia conductividad  ionica

5.3 Aplicaclonas de la conductividad al estudic  de los sistemas iGnicos

5.3.1 Determinacion conduclimétrica de los nimeras de transporte v constantes de

5.4 equilibrio

55 Conductividad  i6nica an solucionas  de régimen concentrado

56 Taaria da Debye-Huckel-Osanger
Tegoria y medele de Fouss-Osanger

& Solvatacian

6.1 Clasificacién de los disclventes, estructura del disolvente

6.2 Hidratacidn de iog iones

6.3 Melcdoe para estudiar la hidratacion idnice. Resonancia Magnética nuclear,
Difraccion de rayos X y de Neulrones, Espectroscopia Raman & infrarroja

6.4 Fluarascencia malecular.
Modelos tedricos para estudiar la hidratacién idnica

BIBLIOGRAFIA

L2 Wright MR Agusous Electrolyte Saiutions. John Wiley and Sons: West

Sussex. England 2007,

LLi Robinson, RA, Stokes R.H. Elcctrolyte solution. Dover. Mineola, MNew

York. 2002.

Ll Bockris JLU'M.; Reddy, AKN. Modern Electrochismistry 1. lonics.Plenum

Press NewYork, 1888,

W Harris, D.C Quantitative Chemica/Analysis. WH Freeman and Company: New

York., 2007,
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PROGRAMA DE LA MATERIA:

TOPICOS SELECTOS DE FISICOQUIMICA

ETAFA FORMATIVA:

MNo. DE CREDITOS: 10 PROGRAMAS ACADEMICOS:
SEMESTRE RECOMENDADO: Posgrado en Ciencias

HORAS A LA SEMANA; 5

TECRIA: &

PRACTICA:

REQUISITOS:

GBJETIVO: Este curse da una introduccidn 3 los metodas numéricos basicas de
la quimica computacional.  El alumno  va & aprender las técnicas basicas  de ia
quimica computacional como:  transformaciones  numéricas effjuemas de
cuadratura,  problema de valores prapios A lo i@argo del eurso, el alumno va a
trabajar con ejemplos numéricos empleande pregramas como zarmess, Gaussiangs,
Mathermatica, ¥ varios lenguajes de computacion  (fortran.  C peri]  para
implementar los metodes aprendidos en clase, El curso contishe una sesion da

laborateric cada semana. A parte de las tareas, cada alumne va a levar & cabo un
proyacto relacionado al temaria del curse.

CONTENIDO TEMATICO

NUMERQ:; TEMA;
1 Método Hartree-Foek
2 Introduccion a as Funciones de Base
3 Evaiuacion de integrales moleculares - Relacion de recursion
4 Elesguemna del método auto consistente
5 Anglisis de la funcion de onda (s tiempo parmita)

TEMARIO
1 Metode Hartree-Fock (2 semanas)

(2} Revision de fundamentos de la mecanica cuantica
(b) Derivacion de las ecuaciones de Hartree-Fock
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2 introduccion a las Funcioncs de Base (2 semanas)
(a) Funcidn de tipo Slater
{b) Funcian de tipo Gauss. Combinacion lineal de las GTO
(e} Funcidn de polarizacian
{d) Funcion de difusian.
3 Evaluacion de integrales moleculares - Relacidn de recursion (8 semanas)

{a) El probiema de pole. Transfermacion de Laplace y Fourier (2 semana)
(b} Esquema de Rhys-Dupuis-King. Cuadratura de Chebyshev. {2 semanas)
{c) Integral de trasiape (1 semana)

(d) Integral de la energia cinética. La derivaded de funcisn de tioo Gauss. it
semana)

(e) Integral de atracgion nuclear-electrén. Ef palo. (| samana)

(f) Integral derepulsién slectron-electrdn. El cuello de boteila (1 semana)

4 El esquema del método auto consistente (2 semanas)
(g} Ortogonalizacién de Loswdin
(b) El problema de valores propios: rotacién de Jacobe

E Analisis de la funcién de onda {si tiempo permite)
{a} Evalucion de la carga atémica ce tipo Muliken, Loewdin
{b} Evalucién de momento dipalar y el polencial electrasstatico

BIBLIOGRAFIA

L Extractos del lbro: M. HO y J-M. Hemandez-Péraz,  Basic lechniguas of
Gomputational Chemistry, en preparacion.

A Szabey N8, Ostiund. Modam Quantum Ghemistry. Dover 1982

Ll T. Helgaker, P .orgensen. J. Clsen. Molecular ElectronicStructure  Theary,
Wiley, 2000

24 D A McQuarrie, Mathematical Methodsfor Scientists and Engineers,
University Sci- encs Book, 2003

.t J. B, Dence, Mathematical Technigues in Chemistry, Wiley, 1375

L2 J. P. Chesick, Subreutines for evaluation of integrals for student guantum
chemistry calculations J. Chemn, Ed. v46, p432, 1889.
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PROGRAMA DE LA MATERIA:

TOPICOS SELEGTOS DFE QUIMICA

INCRGANICA

ETAPA FORMATIVA: Disciplinaria

MNo. DE CREDITOS: 0 PROGRAMAS ACADEMICOS:

SEMESTRE RECOMENDADO: Fosgrado en Ciencias

HORAS A LA SEMANA: &

TEQRIA: 5

PRACTICA;

REQUISITOS:

OBJETIVO: El alumno conocera las principales fuerzas de interaccion que dominan la
asociacion de sistemas moleculares, serd capag de distinguir los aspectos mas relevantes
que son lomades en cuenta para entender como ocurrer los procesos de asociacion &n el
reconacimients molecular.

CONTENIDO TEMATICO
NUMERQO: TEMA;

Conceptos

Recepiores de cationes
Receptores de aniones
Ingenieria de Cristales
Formacion de redes de solidos
AUt ensambla

Maguinas Maleculares

e B U R TR

TEMARIO

Conceptos

Definicién y desarrolio  de la guimica supramolecular

Clasificacion de compuestas suprarnoleculares husspad-anfitrién
Receptores, ceordinacion y analogia con &l principio  llave-cerradura
Constantes de asociacion

Efacto quelato y efecto cooperativo

Freorganizacion y complemeantariedad

Selectividad termadinamica y cinética

Naturaleza de las interacciones supramoleculares

O~ o B Wh -

: .ﬁ’l Paging 224 de 359

a4
SECRETARIA
*EMERA::




U rvERem B ATUTANOM A DEL
LaTabo D8 MORELNS

1.8.1
18.2
1.8.3
184
1.8.5
188
1.8.7
188
19

'
2.1
2.2
2.3
2.4
2.5
2.6
2.7
4.8
29
2.10
211
2.12
2.13

3

3.1
1.2
3.3
&4
3.5
3.6
3.7
3.8

4

4.9
4.2
4.3
4.4
4.6
4.5
47
4.8
4.9

5

Intaraccicnes lon-ion

Intsracciones lon Cipolo
Interacciones Dipolo-Dipelo

Enlace de hidrégeno

Interacciones Cation-x
Interacciones Anion-z
Interacciones n-n

Fuerzas “an dar Waals

Efecios de Solvatzcidn o hidraféhea

Receptares de catinnes
Introdiccion

Etieres corona

Eteres Lariat y podandos
Criptandes

Esferandos

Selactividad

Comportamiento en sclucién

Efecto de hannado y alta dilucian
Ligantes suaves para iones metalicos suaves
El catién mas simple; protan
Complejacién de cationes organicos
Calixarenas

Sideroforos

Receptores de aniones
Intreduceion
Receptores Bioltgicos

Conceptos en el disefic de receptores de aniones
De receptores de cationes & receptores de aniones - un cambio simple d= pH

Receptores Meutras

Receptores conteniendo metales inartes
Receptores dzl par idnico

Feceptores para Zwitar-iones

Ingenieria de Cristales

Conceplos

Analisis de estructuras cristalinas

Usa de la Base de datos del Cambrigde
Folimorfismo

Ca-cristales

Prediccion de la estructura cristalina
Sinlenes con enlace de hidrageno

Anilles aromaticos

Enlace con halégenas y ofras interaccionss

Formacidn de redes de sdlidos

MAESTRIA EN CIENCIAS
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5.1 Lue son [as redes de sélidos (netwarks)

5.2 Zeolitas

B.2 Solidos =n capas e milercalacion

5.4 Diferencia entre compuestos de inclusicn y clatratos
85 Folimeros de coordinacion

G Aute ensaimble

6.1 Introduccian

6.2 Consideraciones cinéticas y termodingmicas
6.3 Auto ensamble de compuestos de coordinacion
6.4 autu ensamble por pientes de hidragenc

8.5 Catenanos y Rotaxanos

5.5 Halivatos

K Maguinas Molaculares

7.1 Maguinas slectronicas molacularas

7.2 Cables Molaculares

7.3 Rectificaderes moleculares

7.4 interruptares

T.6 Analogos moleculares de maguinas mecanicas

BIBLIOCRAFIA
LIBROS

4 W Sledd. J. L Atwood, Supramoiscular cheniistry. Ed Wiey., 2009 JM Lehn,
Supramalecular Chemistry, Concepts and perspactva  Ed. YOH, Cermany. 1855 BE.
Cietrich. P Yiout. J-M Lehn Macracyclic Chemistry. Ed VCHGennany 1953
ARTICULOS EN REVISTAS

DJ. Cram Angew Chem Ini Ed. 27 ( 588 0

C. A Mirkin Angew Cham Imt =4, 43 {2004) 23342378

J.M. Lenh Angew. Chem In. Ed. 27 (1608) 89

K Susumu K. Ryo N Shinichiro  Angew Chen nl. Ed 43 (2004) 2354
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PROGRAMA OF LA MATERIA:

QUIMICA DEL ESTADO SOLIDO

ETAPA FORMATIVA:

No. DE CREDITOS: 10 PROGRAMAS ACADEMICOS:

SEMESTRE RECOMENDADO: Fosgrado en Ciencias

HORAS A LA SEMANA: 5

TEORIA: 5

PRACTICA:

REQUISITOS:

1. Caracterizacién de la asignatura

Este cUrso consta de cinco lemas fundamentales enfocados al empague, la estructura, |a
enargia y el enlace quimico en el estado sélido En los primeres temas se abordan
principios que rigen la crganizacion estructural de sélidos asi como modelos que permitan
un analisis y una clasificacién basica de solidos eristalinos. La segunda parte se dedics a
la descripcién de fuerzas de unién entre los componenies de un sélido v el origen de
impefecciones naturales y artificiales, y la Ultima a la interpretacién de diagramas de
fases,

2. Intencion Didactica.

En nueslro mundo astamos rodeados de salidos tuya compeosicidn v estructura
determing sus propiedadss v funcionalidades, £ contenido de este programa intenta
anfacar o relacionar &l alumno con los conceptos relagiofiados con solidos gue posesn
eslruciuras periddicas infinitas (cristalinas). Esto se pretende llevar a cabo por medio del
uso de modelos que permiten visualizar como g2 llevs acabo la organizacion de atomos
y moleculas en el espacio tridimensional. Una vez comprendida esla parte sa pretende
transmitir el conecimiente sobre los factores estructurales y energéticos que rigen esla
organizacién, como puede ser modificada ¥ como puede ser analizada

3. Competencias a desarroilar.
Al final de esta asignatura el estudiante debe haber desarrollado |z habiidad de
entender cuales son los factores estructurales ¥ energeticas que contribuyen a la
crganizacion de redes cristalings, asi como las imparfecciones que pusden tener o
introducirse con el fin de modificar sus propiedades. ademas de qus debe ser
competente en el andlisis de sus propiedades en funcién de la tamperatura,
composicidn y presidn.

4. DObjetives
Los estudiantes comprendarsn lgs principios basicos gue rigen a la organizacian y las
interaccianes de los compuestos guimicos en el estado sdlida.

5. Cbjetivos especificos
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a) Conoger los principios basicos que rigen Ia organizacion de atomos y moléculas en el
espacio tridimensinnal
b} Aprendsar modelos de deseripgién y analisis de estructuras de compuestos cristalinas.
e} Cencocer los tipes de enlgce guimico v los factores qua rigen Ia unién a organizacion
enira los componentes de un salido
d} Aprender sobre defectos en redes cristalinas y su impacle en la generacion de sdlidos
cun aplicaciones en Ciencia de Materiales
&) Interpratar y analizer diagramas de fases,
6. Competencias Previas. Enlace quimico, origen y tipo de propiedades fisicas da
compuestos guimicas, tendencias periodicas, simetria molecular, conceptos
basicos de quimica de coordinacion.

CONTENIDO TEMATICO

NUMERG: TEMA:

Estructuras cristalinas
Tipos estructurales
Enlaces en &l estado salido
Defactos

Liagramas de Fase

LA B L |

TEMARIO
1 Estructuras cristalinas
1.1 Celda unitaria e unidad asimétricg
1.2 Sistemas cristalinas
1.3 Simetria en estructuras cristalinas
1.4 Rades de Bravais
2. Tipos estructurales
2.1 Empagues densos cubicos v hexagonales
2.2 Modelos para |a descripcion de redes cristalinas
2.3 Empagues no densos
3 Enlaces en el sstado séiido
3.1 Regla de las proparciones de radios iénicos

3.2 Ciclo Bom-Haber & anergiz de redes cristalinas
3.3 Teoria de bandas

4 Defzctos

4.1 Tipes de defectos an solidos
4.2 Soluciones Sdlidas

4.3 Sistemas no estequecmétricas
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5 Diagramas da [ ase
51 Regla de Gibbs

5.2 Sistemas de una componenta
83 Sislemas de cos componentes

BIBLIOGRAFIA

A3 Wlrich Miciler, Structural Inerganic Chermistry, Teubner-Verlag, 1891.
w4 R West, Basic solid state chemistry. 2" edition, Wiley, 1999
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PROGRAMA DE LA MATERIA: CLAVE:

MECANICA CUANTICA AVANZADA.

ETAPA FORMATIVA: ASIGNATURA:

MNo. DE CREDITOS: 10 PROGRAMAS ACADEMICOS:

SEMESTRE RECOMENDADQ: Posgrade en Clercias

HORAS A LA SEMANA: §

TEORIA: &

FRACTICA: ©

REQUISITOS:

QBJETIVO: Ei estudiante debera manejar con soltura los conceptos mas importantes de la
teoria cuantica v debsrd ser capaz de resclver problemas avanzados de los topicos
fundamentales como son aguelios gue aparecen en los puntos del temarin. A pesar da
hacerse anfasis en la teoria v en los sutiles conceplos fisicos subyacantes a la tecria
cuanliva. debera también conccer y masirar masstria en las técnicas matematicas
requendas en la formulacion y solucién de problemas de dichos temas, Dadaz la gnarme
extensién de! temano obligatorio ge han designade algunos topicos no ohligatorios, que
podran ser cubiertos por el profesor sl el tlempo asi o permite

CONTENIDO TEMATICO

NUMERQ: TEMA:
1 Cancaptos fundamentales
2 Tgoria general de momento angular
3 Métodos de apromimacion
4 Interaccion radiacién-materia
5 Tapicos optatives

TEMARIO

-

i g e
O =l @ on Bl b —

Conceptos fundamentales (6 semanas)

Formulacion hamiltoniana da la mscdnica.

Formulacion de la mecanica cuéntica en un espacio de Hilbert,
Principio de incertidumbre de Heisenberg.

Teoria de representaciones: r-representaciones Yy p-representacionas,

Operaderas. matrices, transformaciores, valores espaerados y probabilidades
Carbios de reprasentacian,

Aplicacionas -
Evolucion temporal de un sistema cuantico: Esquemas de Schrodinger. De

iJ‘ ﬂ ) E 1 M Pagina 230 de 359




UNIVERSIDAD AUTONS YA DEL
Fsrapo 0z MORELOS

1.8
1.10
L1

MM!’\]!‘\}
[l ol =i

£l

4
T |

472
43
44

4]
i

i
hvnb&;& en
m:ﬁ ¥

Apircadas

&

Heiserberg y De Dirac (o de Interaccion). Aplicacicnes ¥ ajempios

Sistemas de particulas idénticas: Caracteristicas de las funciores de onda y
propicdades Paridad. Construccion de soluciones para sistemas busonicos y
fermidnicas.

MAESTRIA EN CIENCIAS

Teoria general da momento anguiar {2 semanas}

Momentos angulares orbitales v no orbitales.

Adicion de dos momentos angulares arbitraring Coeficientes de Clebsch-Cordan
Acoplamiente de dos espines. Acoplamiento L-S. Aplicaciones a sistemas atémicos
Atoma de hidrégeno y soluciones hidrogencidas. (1 semana)

Metodos de aproximacion. (2 semanas)

El teorema variacional. El método variacional lineal.

Teoria de perturbaciones independientes del tiempo para sistemas no
degenerados.

Tecria de perturbaciones independientes del tiempo para sistemas degeneradas.
Farticiones del Hamitioniano. Aplicacicnes a problemas espacificos

Tapices optativos (3 semanas en total):

Principic de minima accidn generalizada: Principios de Schwinger y Schwingar-
Weiss

Segunda cuantizacion: Operadoras para el oscilador srmdnico. Aplicacion a
sistemas fermionicos y teoria de perturbascicnes.

Sistemas palielecirénicos: dtomos, moléculas, fases condansadas. Medelo de
particulas independientes: Hartree v Hartree-Fock Ef tomo de halic y eatados
excitados. Atomos cun muches alectrones. La correlacion electrénica Aplicacidn
de metodos de aproximacion: Variacionales y perturbativos.

Teoria de dispersion. Seccitn diferencial e intersidad de haz. Aproximacion de
Borm. Teoria de endes parciales. Relaciones de disparsion, Cispersion por un
potencial. | Teorema éptico

Macanica cuantica relativista: Ecuacion de Klein-Gordon Ecuacion de Dirac.
Efectos relativistas en atomos v maléculas.

Tecria de Perturbaciones de Muchos Cuerpos (MBPT): Aplicaciones a sistemas
maleculares o de estado sslido.

SIBLICGRAFIA

L Cohen- Tannoudi, Diu, Laloe, Quantum Mechanics, John Wilgy, New
York. 1977

Lo Davdov, A. Quantum Mechanics, Neo Press, Ann Arbor Mich. 1958

I} Schiff. Quantum Mechanics Me Graw-Hill, New Yark. 1855
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Sakurai, J.J. Advanced Quantum Machanics, Addison-Wessley,
Mew Yark, 1967

-— Bohm, David. Quantum Theory, Dover inc, New York. 1980

— Bohm, Amo Quantum Mechanics, Foundations anda Aplications,
Springer-Ve:lag, Rerlin 1993
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PROGRAMA DE LA MATERIA: CLAVE:
FISICA DEL ESTADOD SOLIDO.

ETAPA FORMATIVA: ASIGNATURA:

No. DE CREDITOS: 10 PROGRAMAS ACADEMICOS:
SEMESTRE RECOMENDADO: Posgradeo sn Ciencias

HORAS A LA SEMANA: 5

TEQRIA: &

PRACTICA: O

REQUISITOS:

QOBJETIVO: El asstudiante debe compredender los fundamentos de la fisica del estado
cclida, asi como desenvelverse en las distintas &eas que componen esta disciplina. Debe
ser capaz de explicar 0s distintos tipos de problamas que se anfrentan en asta area.

CONTENIDO TEMATICD

NUMERO: TEMA:

Electrones en potenciales periddicos unidimsnsienales

Descripcién geometrica de los cristales. Red directa y red reciproca
La teoria de los electronas lires en un matal

Mas alla de la aproximacion meno-electronica

Tecria de bandas en los cristales

Dinamica de la red cristalina

Propiedades opticas v transparte 2n metaias

Semiconductares

Ordenamiento magnetico en los cristales

Superconductividad

SOOI s

TEMARIO

Eectrones en potenciales periddicos unidimansianales (1 Semana).

E! tearema de Eloch para la pericdicidad en 10

Miveles de energia en un arreglc periddico de pozos cuanticos.
Tunelamiento electrénico y bandas de enargia.

Reflexion v transmision da electrones a travas de un potencial arbitrario.
Tunalamiento eectrdnico a traves de un potencial peridgdico

La aproximacion de enlace fuerte. Desarrollo en estados localizados.
Método de ondas planas y aproximacion del electrén casi libre. Desarrollo en
ondas planas

O R R TG W QR e N
= e LS

2. Descripcion geometrica de los cristales. Red directa y red reciproca {1
21 Semanal.

2.2 Redeas simples y rades compuestas,
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2.3
2.4
2.5
2.6
a.?
2.8
2.9
2.10

0w o
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Periodicidad v redes da Bravais

Eetructuras cristalinas simplee y complestas.

Descripcion geométrica de algunas estructuras crigtalinas simplas,
Celdas primitivas de Wigner-Seitz.

Redes reciprocas

Definiciones y propiadades basicas,

Planos y direcciones de las redes de Bravais

Zonaz de Brillouin

Simetria traslacianal Aspectos macano-cuanticos.

La teoria de los electrones libres en un metal (1 Semana).

Teorla cuantica del gas de slectrones libres.

Distribucian de Fearmi-Dirac y petencial guimico.

Funcionos fermodinamicas y calor especifice de |os electronas en el metal

Mas alla de la aproximacién mono-electrdnica (1 Semana).

Introduccian al formaliamo de Ia segunda cuantificacion para fermiones idéntizos.
Ecuaciones de Hartres.

Particulas idénticas y funciones de onda determinantales.

Elamenios de matriz entre estados determinantales.

Las ecuaciones de Hartrea-Fock.

Algunos métedes mas alla de la aproximacion de un sole electron.

Prapiedades electronicas y diagrama de fases del gas clectrénico homogenso,
L5 tenoria del funcional densidad y las ecusciones de Kohn-Sham.

Teoria de bandas en los cristales (2 Semanas).

E! método de enlace fuerte (Combinacién lineal de orbitales atémicos).

F! métodn de enda planas ortogonaiizadas.

El matodo de los pseudo potenciales.

El métoda de ondas planas aumentadas.

El método de las funciones de Green { metodo de Korringa-Hohn-Rostoker).
Otros métodos en el calculo de la estructura elsctranica.

Estructuras de bandas y energia de cohesién en sélidos de gases noblas
Fropiedades electronivas de cristales iGnicos.

Crixtales covalentes. Cristales con estructura de diamanta.

Estructura de bandas y superficies de Fermi en metales.

Dinamica de la red cristalina {2 Semanas).

Dimnamica de redas arigtalings unidimensionales monoatémicas.
Dindamica de redes cristalinas unidimansionales diatomicas.
Dinamica de los cristales an tree dimensiones.

Teoria cuantica del cristal armanico.

Capacidad calorifica de la red. Modelos de Einstain y Debye.
Efectos de anarmonicidad y fusian de los silidos.

Fonones oplicus en cristales polares.

Bropiedades opticas y transporte en metales {2 Semanas)
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7.1 Teoria micrascopica de las constantes dpticas en materiales homogenecs.
T2 Teoria de Drude de |as propladades opticas de porladores libres.

7.3 Propiedades de transparte y ecuacién de Boltzmann.

7.4 Conductividad estatica v conductividad dinamica en los metales.

7.5 Conductividad estatica con la ecuacion de Bolzmann.

7.6 Dependencia de & conductividad con la frecuencia y el veclor de onda.

T e ETEITrA [ ALFTEA ML A TVEL
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7.7 | & acuacion de Boltizmann con campes sléclrices y gradientes de temperatura
Fenémenos termuelactrices

8 Semiconductores (2 S3emanas)

g1 Nivel de Fermi y densidad de portadoras en semiconduciores inliinsecos

8.2 Miveles de Impurezas en semiconduclores,

B.2 Nivel de Fermi y densidad de portadores en semiconductores dopados.
8.4 Emisian termnitnica en semicenduciores,
3.5 Distribuciones de portadores en no aqullibrio. Corrientes de difusidn y de amastre,

8.8 Generaclan y recombinacion de parss slectrdn-hueca.

8.7 Expresidn cuantica de la funcion disléclrica transversal en semiconductores,
BE Constantes dpticas de medios homogeneaos denlic de |a tecria de la respuesia
8.8 lineal.

810 Constantes apticas vy la funcidn de Green del sistema electrénico.

8.11 teoria cuantica de las Uansiciones opticas y puntas criticos.

8.12 Transiciones indirectas asistidas per fonones. '

8.13  Absorcitn bifoténica.

B8.14 Ffectos excitonicos scbre las propiedadas oplicas

B.1 Propiedades de la unidon pn en equilibric,

8.16 Caracteristicas corfents-voltaje de la unidn pn.

8.17  El transister de unidn bipolar. El transistor de unién de efecto de campo (JFET).
Heterojunturas semiconductaras.

3 Ordenamienta magnético en los cristales (2 Semanas)

8.1 Ferromagnetismo y el campo melecular de Weiss.

8.2 Crigen microscopice del acoplamiento entre momentos magneticas localizados.
9.3 Antiferromagnetismou en la aproximacién del campa medio.

5.4 Ondas de spin vy magnonas en oristales ferromagnaticos,

9.5 El modelo de lsing.

10 Superconductividad (2 Semanas).

10.1  Aspectos fencmenolégicos de los superconduciores.

10.2  La id=a del par de Cooper.

10.3  La teoria Bardeen-Cooper-Schrieffer a temperatura cerg,

10.4 Esiados excitados de los suparconductores a T=0. Teoria de Bogoliubav,

10.5 Tratamiento de los superconductores a temperatura finita. Capacidad calorifica.

10.6 Diamagnetisme de los superconductores. Efecto Melssner. Medelo fenomenologico
10.7 de Londany

10.8 Tecria de Pippard.
10.8 Fenomenos cuanticos microscépicos. Teoria de Ginzburg-Landau, Cuantificacion
del flujp magnético. Superconductores tipo | y tipa Il

10.10 Efecto Josephson
(J.A.E. ML - psgina 235 de 359
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L= N. Asheroft, D. Mermin "Solid Stata Physics"

I_1 A, Dawydov "Teoria del Soiido".

L3 G. Grosso, G. Pasturi-Parravicini "Sulid State Physics'.
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FPROGRAMA DE LA MATERIA: CLAVE:
MECANICSH ESTADISTICA
ETAPA FORMATIVA; Disciplinaria. ASIGNATURA:
No. DE CREDITOS: 10 PROGRAMAS ACADEMICDS:
SEMESTRE RECOMENDADO: Posgrado en Ciencias
HORAE A LA SEMANA: &
TEORIA: &
PRACTICA: D
REQUISITOS:

DOBJETIVD: LI estudiante deberd conacer con anltura las conceptos fundamentales de
meecanica Estadistica. tanta la clasica como la cuantica. Debera conocer la forma en como
se aplica estos concaptes &n la soluciones de problemas concretos.

CONTENIDO TEMATICO

NUMERQ: TEMA:
1 MECANICA ESTADISTICA CLASICA
2 MECANICA ESTADISTICA CUANTICA
3 SISTEMAS IDEALES
4 TEORIAS DE CAMPO MEDIO
5 OPTATIVO

TEMARIO
1 MECANICA ESTADISTICA CLASICA
1.1 El Problema general y representacion en el espacie fase. Teoria ergodice
1.1.1  Paostulados sobre promedias y funciones de distribucion
1.4.2  Conjuntos microcandnice y cananico
1.1.3  Ofros conjuntas.
2. MECANICA FETADISTICA CUANTICA
2.1 Conjuntos y promedios en mecanica cuantica y estadistica cuantica
2.2 Postulados sobre promedios y la matriz de densidad
2.3 Limite clasica
24 Termodindmica y macanica astadistica
2.5 Fluctuaciones
2.6 Fluctuaciones en las cantidades termodinamicas
2.7 Equivalencia entre conjuntos

2.8 Correlaciones

3 SISTEMAS IDEALES
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2 (Gases poliatomicas

3.1.1  Rotaciones

3.4.2 Nibraciones

3.2 Estadislicas de Formi-Dirac, Bose Einstein v Moxwell Ballzmann
3.3 Gases cuanlicos degenerados

331 Fermiones

3.3.2 Bosones

34 Condensacion de Bose

3.5 Radiacion de cuerpo negro

4 TEORIAS DE CAMPC MEDIO
4.1 Sistemas de fluidos

4.2 Sisternas magnelicos

4.3 Medios elasticos,

5 OFTATIVG

5.1 Dasarrollo Deb virial

5.1.1 Cosficianies de| virial en el limita ciasico

5.1.2 Z2° Coeficients del virial

51.3 Expresidn general en cumulos

5.1.4 Esferas duras

5.2 Transiciones de fase

5.2.1 Termoadinamica. Exponentes criticos

5.2.2 Teorias de campo madio de Van dar Wals

5.3 Sustancias ferromagnéticas. Mcdelo de Ising 1D v 2D,

BIBLIOGRAFIA
T4 Huang, Statistical Mechanics
L Mo Quarrie, Slaliscal Mechanics

L Kubo, Siatiscal Mechanics

+. Landau y Lifschitz, Statitical Mechanics
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PROGRAMA DE LA MATERIA: CLAVE:
METODOS NUMERICOS

ETAPA FORMATIVA: ASIGNATURA:

Mo, DE CREDITOS: 10 PROGRAMAS ACADEMICOS:
SEMESTRE RECOMENDADG: Pasgrado en Clencias

HORAS A LA SEMANA: B

TEQORIA: §

PRACTICA: O

REQUIBITOS:

QBJETIVO: Al finalizar el curso el estudiante estard familiarizado con las técnicas estandar
para resolver numéricaments praoblamas de calculos con malrices y de optimizacian. El
curso esta dividido en dos contenidos tematicos prm-:males 1) Algebra Lineal Numerica, y
2] Cplimizacion, conteniendo respactivamants los seis primeros y los dos dltimos itemes de
ia lista de unidades teméaticas. Se suponen conocimientos suficientes de Algebra Lineal,

CONTENIDO TEMATICO
NUMERQ: TEMA:

Analisiz de Matrices

Sistemas de Ecuaciones Lineales Ganerales
Sistamas de Ecuaciones Lineales Especiales

Ortogonalizacion y Minimoes Cuadrados
Problemas de Valores Propios
Métodos Herativos

Optimizacion Lineal

Cotmizacion no Lineal

T L e TR Y < ST S B

TEMARIO

Andlisis de Matrices (1 semana)

Ideas basicas del algebra lineal

Aritmeética de precision finita

Condicionamienta del preblema de minimes cuadrados
Descomposicidn en Valores Singulares

o A
e L b =

Sistemas de Ecuaciones Lineales Generales (1 semana)
Eliminaciéon Gaussiana
Pivoten

K3 RS B
Py -
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Sistemas de Ecuacinnes Lineales Especiales (2 semanas)
1 Matrices definidas positivas

.2 Matricas de bandas

3 Matrices de Vandermonde

3.4 Matrices de Toeplitz

MAESTRIA EN CIENCIAS
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4 Ortogonalizacion y Minimos Cuadrados {2 semanas)
4.1 Factorizacion OR

42 Problema da minimos cuadrados de range compleio
4.3 Problema de minimos cuadrados da rango deficiente

5 Problemas de Valores Proplos (2 semanas)

5.1 FPanorama de algeritmos para problemas de sigenvalorss
5.2 Forma de Hessenbearg

5.3 itaracidn dal cociente de Rayleigh

5.4 Calculo de la descomposicién en valores singularas

6 Métodos lteratives {3 semanas)
6.1 Fanorama de metodos iterativos
6.2 Matade de Jacobi

6.3 Heracion de Arnoldi

6.4 Heracidn de Lanczos v el métedo de Davidson
6.5 Gradiente conjugado
B.6 Precongicionamiento

T Optimizacidn Lineal (2 semanas)
7.1 Metodo Simplax
T.2 Dualidad

7.3 Frobiema de tranapuris y otros preblemas de aptimizacion

3 Optimizacion no Lineal {3 semanas)
8.1 Métodos con gradients; Descenso mas pronunciade. Gradientes Conjugados,
8.2 Mowtan-Raphson, Métrica Variable (Fletcher-Powell, BFGS, etc)
8.3 QOptimizacion sin restricciones
84 Zlstemas no lineales sobredsterminados
£.5 Ciptimizacion con restriccionas
BIBLIOGRAFIA
L Numerical Linear Algebra. L. Trefethen, D Bau L SIAM. 1SBN 0-88871-

381-7

L Matrix Computations, G Golub, C. F. van Lean. Jahn Hopkins, University
Fress. ISBN 0-8015-5414-8

L3 hNumerical Methods. G. Dahlguist, A Bjarck. Prentice Hall. ISBN 0-13-
E27315-7
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[ “Mumerical Recipes — The Art of Seantific Compuling’, Cambridgs
Universily Press, Second Edition, 1989

1 Numgcrical Linear Algebra and Applications. Biswa Nath Datta. Pacific
Grove: Brooks/Cole Pub, ISBN: 0634174663, 1885

[ Applied Numerical Linear Algebra J. W, Demmel. SIAM. 15BN
QB8gR7138u7.
1887

(17 Global Optimization: Deterministic Approaches, Horst, R. and H. Tuy.
drd =d | Saringer Verlag, Heidelberg. 1886

(. Convex Ogptimization. Stephen Boyd, | ievan Vandenberghe. Cambridge
University Preas, ISBN 0821833787, 2004




