QUIMICA DE LOS MATERIALES
12 CREDITOS

OBJETIVOS

En este curso se presentan los elementos de estructura electronica y molecular de las
sustancias quimicas necesarios para el estudio de los materiales. La idea fundamental es
que los alumnos provenientes de diferentes carreras como fisica, ingenieria o quimica
adquieran la base necesaria para incursionar en el estudio de los materiales. Para este curso
se requiere que los estudiantes tengan conocimientos de quimica general, computacion
bésica y algebra lineal. Un alumno que no cursdé materias de quimica en la licenciatura
debera cursar y aprobar la asignatura de Introduccién a la Quimica de los Materiales. Este
curso tiene una orientacion teorica y requiere de 10 a 12 horas semanales de estudio.

TEMARIO

1. Ecuacion de Schrddinger para un electron en un pozo de potencial. ( horas)
1.1. Funcion de onda. Condiciones en la frontera para la funcion de onda.
1.2. Principio de incertidumbre de Heisenberg.

2. Atomp de hidrégeno, nimeros cuanticos. ( horas)
2.1. Atomos multielectrénicos.

3. Enlace quimico. ( horas)
3.1. Simetria de la funcién de onda.
3.2. Fermiones y bosones.

4. Periodicidad. ( horas)
4.1. Propiedades electrdnicas.
4.2. Potencial de ionizacion, afinidad electrénica.
4.3. Electronegatividad y carga nuclear efectiva.

5. Método de Hartree-Fock. ( horas)
5.1. Métodos post-Hartree-Fock.
5.2. Teoria de orbitales moleculares (LCAO-MO).
5.3. Método de Huckel.
5.4. Enlace segun la teoria LCAO-MO.
5.5. Enlace covalente y enlace ionico.
5.6. Enlaces de coordinacion.
5.7. Fuerzas intermoleculares.

6. Teoria de Fukui de orbitales frontera. ( horas)
6.1. Teoria de acidos y bases basada en la teoria de Fukui.
6.2. Acidos y bases duros y blandos.

7. Teoria de enlace de valencia. ( horas)



7.1. Hibridacién y geometria molecular, teoria de resonancia, conjugacion, efecto
inductivo.

8. Teoria de bandas. ( horas)
8.1. Aislantes, semiconductores y metales.
8.2. Banda prohibida y su anchura.
8.3. Densidad de estados.
8.4. Dopaje.
8.5. Semiconductores tipo n 'y tipo p.
8.6. Diodos y fotocunductividad.
8.7.S06lidos unidimensionales y bidimensionales, metales sintéticos.
8.8. Poliacetileno, polianilina y pares organicos conductores.

9. Modelado Molecular. ( horas)

9.1. Mecanica molecular clasica.

9.2. Métodos semiempiricos.

9.3.  Meétodos ab-initio.

9.4. Métodos de funcionales de la densidad.

9.5. Bases.

9.6. Gaussian, NW-Chem, Spartan, Jaguar, Monte Carlo y métodos estadisticos.
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